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Les théornies proposent des réponses,
L'expénience et La néflexion conduisent

a des conclusions .

Albent Einstein


http://ph.opciAe.nt
http://fL2.llZXA.0Yl

ABSTRACT

The purpose of this work is to obtain a consistent set of band

parameters for a given alloy (In xGabe) in a single set of experiments

l...
and to compare these results with theoretical predictions. The'anaiysis of
interband magneto-optical transitions in a semiconductor is known to be a

very efficient manner to measure band parameters. Such an experiment can

be performed in different ways. The study of the spectral variation of the
photovoltage obtained at a metal-semiconductor barrier which has proved to

be very successful [R76] for various semiconductors is used here.

In _ Ga Sb can be grown for any values of x [c69, 375] and some
measurements have already been done on this alloy system [C69, A69, A74, T70].
Samples of good quality have been made available by Pr. J.C. Woolley and by
Dr. A. Joullié (Université de Montpellier). These samples were polycrystalline
and thus a magneto-optical model which would take into account the poly-
crystallinity had to be developped. The best basis for such a model is the
theory of Pidgeon and Brown [P66] which considers the special case of a
monocrystal in a magnetic field oriented parallel to the ( 1 10) plane.
This theory is generalized to an arbitrary field orientation and it is
shown that this model can be used to study polycrystalline materials. A
brief review of the photovoltaic effect and its application to interband
spectroscopy is followed by a description of the experimental method. The
band parameters deduced from the analysis of the experimental data with the
model developed here are presented. Finally the composition dependence
of these parameters is compared with other experimental results and with
theoretical predictions. The overall agreement of the results obtained in
this work with other published values shows that the coupled band scheme is

able to predict the band parameter variation in In Ga Shb.
. x

l1-x
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INTRODUCTTION

L'étude des matériaux semiconducteurs, tant sur le plan théorique
que sur le plan pratique est incontestablement une branche majeure de la
physique de 1'état solide. Depuis de nombreuses années les propriétés
physiques des matériaux élémentaires, Si, Ge par exemple, ont été étudiées
et cela a permis une meilleure compréhension de la nature méme de ces
matériaux. Par la suite, de nombreux composés (GaAs, InSb, et tous les
composés binaires III-V ou II-VI par exemple) ont été étudiés en s'appuyant
sur les connaissances acquises & partir des éléments simples. On a pu
ainsi déduire les schémas de bandes des composés III-V des résultats
obtenus avec Ge et Si [C63]. Tous ces composés ont été essentiellement
étudiés sous forme cristalline mais depuis quelques années on s'est beau-
coup interessé aux phases amorphes et de nombreuses recherches sont engagées
dans cette voie. Parallélement- on a réussi a fabriquer des semiconducteurs
plus complexes mais plus intéressants sous de nombreux aspects, les alliages
ternaires. Ceux-ci ont de nombreuses applications (laser, diodes emettrices,
cellules photovoltaiques, détecteurs, et€) pour lesquelles les composés
binaires ou les semiconducteurs élémentaires ne peuvent pas toujours &tre
utilisés, simplement parce que de nombreuses propriétés et en particulier
les propriétés optiques (largeur de la bande interdite (gap), longueur
d'onde des radiations émises sous certaines conditions, etc.) sont fixes
et caractéristiques d'un matériau donné. La meilleure facon de changer
ces propriétés est de changer de matériau et donc au besoin d'en créer
de nouveaux ayant exactement les caractéristiques désirées.

Durant les derniéres années, les techniques de fabrication
d'alliage ternaires III-V se sont améliorées [J75, G78] et, en méme temps

différents modéles théoriques ont essayé de prédire les propriétés physiques



de ces nouveaux matériaux. Evidement, les modéles construits a priori se
sont révélés partiellement inexacts et il a fallu réaliser diverses
expériences afin de donner des bases plus solides aux nouvelles théories.
Un des points les plus intéressants 3 cet égard est de savoir comment varie
le schéma de bandes lorsque l'on passe d'un composé AC 3 un autre BC en
faisant varier le pourcentage X de AC dans l'alliage AxBl_xC. Bien que
certains paramétres comme les dimensions de la maille cristalline varient
linéairement, d'autres tels le gap, les masses efficaces par exemple,
varient de fagon quadratique au moins en premiére approximation.

Plusieurs modéles théoriques ont été proposés dans les derniéres
années [V70, s74, Cc77, C78, H74] et tous ne s'’accordent pas. En outre,

l'accord avec 1l'expérience n'est pas toujours trés bon non seulement parce

que ces moddéles sont approximatifs mais aussi parce que les paramétres
fondamentaux sont déterminés expérimentalement par différentes expériences
et qu'il est parfois difficile de les relier entre eux sans ambiguité [H77].

Une des méthodes expérimentales les plus puissantes qui a permis
d'étudier avec succés les composés binaires est la magnéto-optique inter-
bande. Elle a entre autres avantages celui de donner avec une seule et
unique expérience la majorité des paramétres fondamentaux du semiconducteur

étudié. Nous avons donc entrepris 1l'étude de l'alliage In xGabe par

l_
cette méthode. Le choix de cet alliage particulier est simple: InSb et
GaSb sont assez bien connus et donnent donc deux points de départs solides,
tous deux ont des masses efficaces d'électron assez faible pour pouvoir
€tre étudiés avec le champ magnétique dont nous disposons et surtout, cet

alliage a été fabriqué sur toute la gamme des compositions d Ottawa dans

le groupe du Professeur J.C. Woolley et a Montpellier par le Dr. A. Joullié



qui ont bien voulu nous fournir les échantillons nécessaires d notre
recherche.

Cet alliage a déja été étudié par diverses méthodes et nous
rappellerons les résultats obtenus en relation directe avec notre travail.
Une bibliographie plus compléte peut &tre trouvée dans les références
citées ici.

Les études de croissance les plus importantes sur cet alliage

[C69, J75] montrent que In xGabe peut &tre obtenu pour toutes les valeurs

l_
de x par la méthode Bridgmann ou par d'autres méthodes (Epitaxie en Phase
Liquide (LPE) par exemple) et qu'un bon contrdle des procédures de croissance
donne des spécimens homogénes. La plupart des échantillons ainsi réalisés
sont polycristallins mais dans certains cas on peut isoler des microcristaux
de dimensions assez importantes ( >quelques mm3). Des mesures de transport
effectuées par les mémes auteurs [C69, J75] ont montré que les alliages

non dopés intentionellement étaient de type n pour x < 0.6 (cette limite
dépend de la préparation) et de type p au-deld. Des concentrations en
porteurs de 1l'ordre de 1015 - lO16 cm_3 sont couramment obtenues. L'étude
des propriétés électriques notamment par Coderre [C69] a permis d'obtenir
divers paramétres de bandes comme par exemple la masse effective des électrons
de la bande de conduction. Desexpériences d'optiques [W6l, A74] & tempé-
rature ambiante et 3 80K ont montré que le gap direct Eo(x) variait de

fagon non-linéaire a travers l'alliage. En outre, Title [T70] a mesuré

le facteur de Landé g, pour x < 0.54 par résonnance de spin électronique
(ESR) . Nous montrerons au cours de ce travail que la comparaison de certains

résultats avec les calculs théoriques est particulidrement difficile du

fait que les mesures ont été faites 3 diverses températures alors que les



modéles théoriques de base sont construits pour T = 0 K. Les comparaisons
font donc intervenir des corrections le plus souvent semi-empiriques.
L'avantage de nos expériences est qu'elles sont faites é basse
température (6K) rendant donc inutilés toutes les corrections apportées
par d'autres auteurs. En outre, la plupart des paramétres importants
sont obtenus ensemble et forment donc un groupe homogeéne. Parmis les
différentes méthodes expérimentales qui permettent d'étudier la magnéto-
optique interbande nous avons choisi d'utiliser 1l'effet photovoltaique.
La variation spectrale du photovoltage créé a une jonction métal-semi-
conducteur est liée a la variation du coefficient d'absorption du semi-
conducteur. Cette méthode a été utilisée par P. Rochon [R76] sur Ge,InP,
InShb, GaAs entre autres et les excellents résultats obtenus nous ont

conduit a 1'employer pour In xGabe. Le meilleur modéle traitant de la

l_
magnéto-optique est celui développé par Pidgeon et Brown [ P66] pour le cas
particulier d'un semiconducteur monocristallin dans un champ magnétique
orienté dans le plan ( 1 1 0 ). Nos échantillons étant polycristallins et
l'anisotropie des niveaux de Landau étant observable nous avons d'abord

did établir une méthode d'analyse applicable & notre cas. Pour cela nous
avons dans un premier temps généralisé le modéle de bandes couplées [P66]
au cas d'un monocristal orienté de fagon quelconque par rapport au champ,
puis nous avons adapté ce modéle a l'analyse de résultats obtenus avec

des polycristaux. Ce travail théorique fait 1'objet du premier chapitre.
L'utilisation de 1l'effet photovoltaique et 1'aspect expérimental sont
abordés dans les deux chapitressuivants qui sont suivis de la présentation
des résultats sur Inl_xGabe. Enfin le dernier chapitre est consacré 3

1'étude de la variation des paramétres de bandes & travers 1'alliage en



relation avec les résultats publiés par d'autres.
La conclusion finale permet.de proposer quelques améliorations
techniques et de suggérer des lignes de recherches futures. Quelgues

annexes concernant des points secondaires terminent ce travail.



CHAPITRE I

SEMICONDUCTEUR DANS UN CHAMP MAGNETIQUE

I. Modele de Kane
II. Schéma de bandes au point I' pour InSb et GaSb
III. Action du champ magnétique sur un monocristal
d'orientation arbitraire
A~ DPrésentation du modéle de Kane pour un monocristal
en présence d'un champ magnétique
B~ Développement du modéle
1. Développement des termes II,., et DOtB

33 33’
2. Développement de [(o x AV) . p]jj' et (03)j

'R
3. Eléments de la matrice d'interaction H'88
IV. Anisotropie des niveaux de Landau et des masses
efficaces
V. Transitions interbandes dans un monocristal soumis a
un champ magnétique
A~ Régles de sélection
B~ Anisotropie des transitions interbandes
VI. Application aux polycristaux
A- Elargissement des structures dans les expériences
de magnéto-optique interbande sur des échantillons
polycristallins
B~ Analyse des transitions interbandes dans un
polycristal
The E.p Hamiltonian which treats exactly the interaction
between the conduction band, the valence band and the split-

of4 band at T in a monocrystalline 111-V semiconducton in



a magnetic §ield of arbitrany orlentation is developed.
The valence band anisotrhopy is studied with its effects on
intenband transitions, and selection rules are presented.
This coupled band model is then adapted to the study of
polycrystalline materials.



CHAPITRE I

SEMICONDUCTEUR DANS UN CHAMP MAGNETIQUE

Il existe de nombreuses méthodes qui permettent de calculer
1'énergie des électrons dans un cristal. Les méthodes semi-empiriques
ont 1l'avantage de simplifier les calculs en incluant un certain nombre de
paramétres mesurés expérimentalement. En outre, et ceci est vrai pour
tous les types de calcul, l'utilisation des propriétés de symétrie du
cristal simplifie grandement la dimension du probléme en réduisant le
nombre de quantités a déterminer.

Une méthode qui s'est révelée trés efficace pour les semi-
conducteurs est la méthode dite " Q.E" que nous allons résumer plus loin.
On peut 1'utiliser dans un calcul & priori mais aussi, et c'est ce que
nous ferons dans ce travail, de fagon semi-empirique en déterminant
expérimentalement les paramétres de ce modéle. Ces paramétres sont
essentiellement les séparations énergétiques entre diverses bandes (gaps)
et les interactions entre ces bandes. On peut ainsi étudier les états
d'énergie au voisinage d'un point de symétrie de la zdne de Brillouin
(Z B) ainsi que 1'a fait Kane [K57] pour le point T dans le cas de InSb.
Le modéle de Kane est maintenant largement utilisé et il est a la base des
études de magnéto-optique car il peut &tre modifié assez facilement pour
traiter le cas d'un semiconducteur soumis a un champ magnétique [L55, P66 ].

Les semiconducteurs que nous voulons étudier ont une symétrie de
type Zinc-blende et le groupe du vecteur f au point T est donc Td' En
1'absence de perturbation de plus faible symétrie les transitions inter-
bandes au voisinage de T sont donc isotropes et le modéle de Kane peut
étre appliqué indifférement & des monocristaux ou des polycristaux. Par

contre si 1'on perturbe le semiconducteur, par exemple avec un champ



magnétique de direction fixe par rapport aux axes cristallins, on observe
dans un monocristal sous illumination appropriée, des transitions entre
niveaux de Landau dont 1'énergie dépend de 1'orientation du champ magnétique.
Cette anisotropie des transitions provient de celle des niveaux de Landau. '«
modéle de magnéto-optique doit donc tenir compte de 1'orientation du champ.
Jusqu'a présent la méthode la plus précise est celle de Pidgeon et Brown
[P66] qui traite du cas particulier ol le champ est dans le plan (1 10).

Les échantillons que nous voulons étudier sont polycristallins
car les alliages III-V sont difficiles d obtenir sous forme monocristalline.
I1 faut donc développer une méthode qui permette d'analyser les résultats
expérimentaux en donnant le maximum d'informations. Autrement dit nous
voulons pouvoir déduire, dans la mesure du possible, de nos expériences
sur des polycristaux les paramétres de bandes qui caractérisent complétement
dans le cadre de la méthode E.E les matériaux étudiés. Il faut donc, en
particulier, tenir compte de l'anisotropie des niveaux de Landau. Dans tout
ce qui suit nous considérons un échantillon polycristallin comme formé de
microcristaux orientés selon diverses directions dans un certain angle
solide © . Les deux cas extrémes sont donc (a) des orientations quelconques
réparties uniformément sur 41, (b) un monocristal. Si 1'on soumet 1'échan-
tillon a& un champ magnétique fixe, chaque microcristal est perturbé indé-
pendement de son voisin et 1l'énergie des niveaux de Landau dans ce micro-
cristal dépend de son orientation par rapport au champ. Si l'on éclaire
1'échantillon avec des radiations d'énergie appropriée des transitions inter-
bandes ont lieu dans chaque cristallite et l'’énergie de ces transitions
dépend de l'orientation de la cristallite. L'expérimentateur observe un

effet global Al a toutes les cristallites formant 1'échantillon. La
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variation spectrale de 1l'absorption, par exemple, sera donc la somme des
variations dues & chaque cristallite. On sait que les transitions entre
niveaux de Landau donnent une allure oscillatoire au coefficient d'absorptior
Les oscillations observées dans le cas d'un polycristal correspondront donc
ad des énergies moyennes de transition. Nous allons donc proposer une
méthode qui permettra de calculer ces énergies moyennes en tenant compte
de l'anisotropie des niveaux de Landau dans chaque microcristal. La
comparaison des mesures expérimentales et des valeurs calculées donnera
les paramétres de bandes caractérisant le semiconducteur.

I1 faut donc dans un premier temps étendre le modéle de Pidgeon
et Brown [P66] a un monocristal orienté de facon quelconque par rapport au
champ magnétique. C'est ce que nous allons faire aprés avoir briévement
rappelé les bases du modéle de Kane. Nous terminerons en proposant une
méthode d'analyse pour les expériences réalisées sur des polycristaux.
Les problémes soulevés par l'utilisation du modéle Q.E dans les alliages
ne sont pas abordés dans ce chapitre. Nous justifierons a postériori son

utilisation pour In xGa Sb dans le dernier chapitre lors de la comparaison

1- x

de nos résultats avec ceux publiés par d'autres auteurs.

I. Modéle de Kane

Considérons 1'hamiltonien monoélectronique suivant:

H_ po V() , #  (Wxp.o (1)
2m 4ﬁ2 02
0 0
2
ol %E— représente 1'énergie cinétique, V(r) le potentiel cristallin
0

périodique et O 1l'opérateur associé aux matrices de Pauli. On sait que
les solutions de 1'équation de Schr8dinger sont périodiques et peuvent

s'écrire sous la forme suivante:
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> >
I

_ i
Y T unk(r) e (2)

hY

-
ol k est le vecteur d'onde de 1l'électron dans le cristal. Si 1l'on substitue

¢k donné par (2) dans 1'équation de Schr8dinger

H oy =B iy (3)

on obtient

Hk unk= (Ek - 2m0 )I%k (4)
avec
2 - 2 > > >
H _ p v el (VW x P).g, H K.(g x ¥V) A k.p (¢
k ===+ +— t— + —
2m 4m ¢ m ¢ 170

Dans cet hamiltonien le 3éme terme représente 1'interaction spin-orbite
indépendante de k, le 4éme représente 1'interaction spin-orbite dépendant
de k. Comme cette interaction est beaucoup plus forte dans le coeur des
atomes que pour les électrons des couches externes le 4éme terme a donc une
petite contribution d 1'énergie comparé au 3éme, on peut donc le négliger.

Y P4 ) . -) +
Ie S5eme terme est appellé 1'interaction k.p.

Si on connait les valeurs propres et les fonctions propres au

point ko’ on peut, par une méthode de perturbation trouver les valeurs

propres au point k si k-k0 est petit. On développe alors u,,) suivant la base

des u_ :
nk
o
= 6
unk n'’ n‘n,k—kO n'k (6)
avec
2
72 k,
= -—— = 7
Hy Y By ) Yk T Solmk (7D
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Si l'on utilise (6) et (7) avec Hk dans 1'équation (3) on obtient:

z H ) €., O.. £., = e, £, (8)
3 [ k.p .., 7 JJ'] sl 3o
33
ou 1l'on pose pour simplifier: fn'n,k—ko = fj'
et M ) =<u |H _|u,>
k.p 350 jo k.p 3g (9)

On peut ramener 1l'équation (8) ad une dimension finie en utilisant la
méthode de perturbation développée par Bdwdin [L51] dans laquelle on sépare
les états en deux groupes: un groupe A que l'on veut traiter exactement
et un groupe B éloigné en énergie du groupe A et gue l'on traite comme une

perturbation. On obtient alors

5 (Hk.p)., (Hk.p)ij' (10)
Ji

- ®
&5~ W ) s

' = (H . +
(Hk-p)jj' ( k.p 33’ i-

od j, j' font partie de A et i fait partie de B. Les solutions de

1'équation (8) dans laguelle on remplace H par H'

K.p K.p donnent les énergies

des états du groupe A.

IT. Schéma debandes au point I' pour InSb et GaSb

Si on utilise cette méthode avec ko = 0 on obtient le schéma de
bandes aT, qui est le méme, qualitativement pour tous les semiconducteurs
III-V. On s'intéresse aux 8 états formant:

i) le bas de la bande de conduction (2)
ii) le haut de la bande de valence (4)
iii) la bande dite "split-off" séparée de la bande de
valence par l'interaction spin-orbite (2)

. P . > .
On obtient le schéma de la figure 1. Le groupe du vecteur Xk au point



TABLEAU I 1

Représentations irréductibles

+
du groupe Tj

13

Dresselhauss [DSS] Fl F2 F3 F4 7 F8
K
Koster [ 63] Fl F2 F3 FS 7 T8
Bassani [B75] I, T, T, T Ty T T Ty
c Bande de
Conduction

EL
I S
L7

e

r

Figure 1

Bande de Valence

r.V

4

Bande "split-off"

Schéma de bandes au point I' (semiconducteur ITI-V)
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T est Td' les notations utilisées pour les représentations irréductibles
du groupe simple et du groupe double dans notre travail sont celles de
Dresselhaus [D55] reprises par Kane [KS?]. La correspondance de ces
notations avec celles employées par d'autres auteurs est donnée par le
tableau Il. (Voir aussi Annexe A).

III. Action du champ magnétique sur un monocristal d'orientation arbitraire.

Si un champ magnétique H orienté suivant une direction quelconque
agit sur un monocristal, l'hamiltonien de ce dernier est modifié par
1l'interaction champ-semiconducteur. On représente le champ magnétique par

-
un potentiel Vecteur A et 1l'on obtient alors:

> A > K
H = -2+ [VVX(p—eT)].o- o. H + V(r)

2m c 2 2

2m c
0 4mO le] o]

(11)

On définit un repére direct orthonormé (1, 2, 3) avec H suivant la direction

(3) (figure 2) et on choisit

aA=H (—x2, 0, 0)

On sait depuis Landau [L30] que les solutions de 1'éguation de Schr8dinger
sont périodiques suivant (1 et 3) et quantifiées en niveaux d'oscillateur
harmonique suivant (2).

Luttinger et Kohn [LSS] ont utilisé le modéle de Kane en incluant

dans le groupe A seulement les états I et P8 de la figure 1. Pidgeon et

7
Brown [P66] ont inclu I, dans le groupe A pour étudier InSb lorsque H est
dans le plan (1 1 0). Cette méthode a été utilisée par la suite pour de

nombreux composés III-V [Voir par exemple A72]. Nous voulons développer

ici la méthode de Pidgeon et Brown dans le cas général d'un champ magnétique



Figure 2

Orientation du champ magnétique par rapport aux axes

cristallins

15
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orienté de fagon quelconque par rapport aux axes cristallins.

A- Présentation du modéle de Kane pour un monocristal en présence

d'un champ magnétique.

Si 1l'on utilise le modéle de Kane avec l'opérateur défini par (11)

on est conduit a développer les fonctions d'onde comme en (6). A 1'ordre

zéro on a: wj’ = % fj ujo avec [G67]:
-1 J ' ‘thl -
£, « (L L)) ° i + i - =
it (r) ( 1 2) exp [1kl Xy 1k3 x3] ¢ a (x2 <H ) fj' (r)
(12)

— e
fj' (r) est normalisée sur un volume L1L2L3 et ¢i est une fonction d'oscilla-
teur harmonique monodimensionel. L'équation (8) pour un semiconducteur en

présence d'un champ magnétique s'écrit alors:

);,{D“B k k, + 1%,

1
k + = ., T x AV) . .
MR R AN [(c x av) p]jj.

jj' o "B 33’ ac?
te., 6.0 f, (0 =¢c £ () (13)
J J3J J J ]
N a B
ou DUB 1 5 s N 5 H.i Hij'
j3t 2 33t e i et - e (14)
i
et 1
= * —_ ———
Hjj' J ujO (r) (p 5 (AV x g)) uj,0 (r) dar (15)

4c

j et j* sont les indices des 8 états considérés, i est 1'indice utilisé

pour les autres bandes.
a, B prennent les valeurs 1, 2, 3 et on a posé® = 1, m =1

et 4 = e H (Voir Annexe B pour ce qui concerne les unités de champ magnétique)
c

Les fonctions de base u sont celles qui diagonalisent 1'inter-

0
action spin-orbite, c'est 3 dire:
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ug = | s 4

u,, = | i 8>

uy, = I;%: (X + 1Y) 4 >

u,, = |;%: (X - iy) + > (16)
uy = [;é:-[(x -iY) + + 224>

ug = |;%:-[(x + 1Y) ¥+ - 2 Z +]>"

uy, = |;§: [ -(X - iv)++2Z 4]>"

ug, = |;§; [ (x+ in)4 + z 4]

Les fonctions u e

10 t u20 appartiennent a I'6 et se transforment comme les

. 1 1
fonctions de moment total (J, MJ) avec J = —, M_ = i-:-z—; u

. u
2 J

30’ Y40’ Y50 Yo

X N 3.3 3 3 3 1
—_— — —_—F - — —_— - —
appartiennent a I‘8 et se transforment comme (2 .2) r (2 ! 2) ' (2 4 2) ’

3 1 N 1 1

—_ =) ; 3 — — t
(2 ’ 2) u,70 et u 80 appartiennent a I“7 et se transforment comme (2 ’ 2) e
1 1

G2

S est une fonction de type 4 et X, Y, Z sont des fonctions de type p. Les
. 1 1 . . s
signes 4+ et ¥ correspondent aux spins 5 et—-2-; les signes (') signifient

que les fonctions sont écrites suivant le repére (1, 2, 3) et non suivant

le repére (x, y, z) formé par les axes du cristal (figure 2). Par exemple
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[x 4] = x' 4 = Xl +' ot 4' est une fonction de spin suivant la direction
3. L'équation (13) peut se mettre sous forme matricielle, 1'hamiltonien
d'interaction sera donc de dimension 8 x 8. On peut le réduire 3 deux
matrices 4 X 4 lorsqu'on prend k3 = 0. Cette approximation peut &tre
faite si l'on s'intéresse aux transitions optiques entre la bande de
valence ou split-off et la bande de conduction car la densité conjointe
d'états a un maximum pour k3 = 0 [667]. Une fois la matrice d'interaction
établie il faut trouver une matrice unitaire U(H) qui la diagonalise pour
obtenir 1l'énergie des niveaux de Landau.

B- Développement du modéle

Nous allons maintenant montrer comment 1'on peut développer
1'éguation (13) pour une orientation quelconque du champ magnétique.

Lorsqu'on évalue les termes comme (14) et (15) on a avantage
d utiliser les propriétés de symétrie des fonctions et des opérateurs
pour réduire 1'ampleur du calcul. Pour cela il faut que les intégrales
qui apparaissent dans ces termes soient écrites dans le repére (x, V. z)
du cristal puisque ce sont ces axes qui servent a définir les symétries.

Nous allons donc réécrire chaque terme de (13) suivant (x, v, 2)
On passe du systeéme (1, 2, 3) au systéme (x, y, z) par des matrices de

rotation qui sont les suivantes:

- — - B
X! cos O cos ¢ cos & sin ¢ -sin 6 Xw
Y' = ~-sin ¢ cos ¢ 0 Y
Z:J sin 0 cos ¢ sin 6 sin ¢ cos © Z

L__' el L.

(17)
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Fq - i 8 ii 9—1 A
ol e 2 cos = e 2 sin — )
2 2
_ ¢ (18)
\ e 2 .08 id ] v
L] L siny ety ocesg| |7

Les fonctions uk données par (16) s'écrivent donc:
Sy et u)d ]8>
p-3
ulo_,\ts(-e"%.b w2 4 g )y =86
[{cosec%q;~usm4>)x-r(Cosesmqw«LCOSCID)\/
— she 2] ()

My = \ l_(cose ad 1ieind) X + (nosind - wsd)Y

_ cme 2] (2D
LSC%Q o ¢ +L5\M¢>X+(C°595W‘¢‘°°°>¢>Y
_svn@ Z%G) + 27 smB wsd X Sm © Sm® \/+(osc923( J)
\/—-SWQZ}()

Mgy

Meo= \\r‘_[{(cosé s & = L SMP)X 4 (tos O omd +¢ cosd)
;.,{sw\e oo X 4 smD sm d Y + o8 62$(+):f>
Wy = \-— {(@59w5¢+LSW4))X+CwSQSw¢—cw5¢>\/

g O 2] ()4 [AmD X 45O sandy + 5025
Moz \ [{Cwsé 60547 — Lo &P)x + (6059 Sm¢+'. Co_gd))/ stZ}

{

+ {Swe s ¢ X+ S B SW¢7+‘@5923 (’L)])
(19
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Les signes (+) et (-) sont définis par les deux premiéres relations (19).

De la méme maniére les composantes de Bis'écrivent
[y —5‘ g
P cosOosdp, +Cosb smd py —SmE py

Poz ~Smbpe + cond Py . (20)

Py = smB wsd Pa + b B sing Py '”DSQF}

1) Développement des termes ]Lj' et D??,

En négligeant le second terme de la relation (15) comme précédement,

on calcule ng, pour g =1, 2, 3

-T\J'.)) = fua’: (B g P + (05 B sm Py dsJ\Aéra)udJo I (21)

‘ﬂ;;,:JM;O (= smdpa + 0 py)uy, d
3

Al

% . . ‘
Ly = g 2y, (SmB ond po + om O Din @ Py + 038 py ) iy, dlx

Ces termes sont a développer pour chaque couple (3j,j') donné par les relations

(19) .

De la méme fagon, dans
DO‘P 2 M0 | Pl #05< Mo Pl gy >
= — ) N
c)é' X éé Elo - 8(:
4 Z £ yo| Pl BioH< Hio | Po) &yo >
‘ ¢l - g

(8

+ Z < Hgol p| MioyLttio] Pyl tys>
¢ o~ e
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+2_ Lo Pa| Bo>< iy | Yy

€ - &
§ S LMo| pu| o> dio| Pa | Hylo>
) els - &

+Z. <“udol PL] -”Lo><*utole)'uéo>
EO - u

2— £ Hyo| r.s]MLo><uoo\ Pyl 4y

) £y - &

+.

+2_ £ Hyo) py| Mia><Mn | pe| Hyo>
8 - &(,
+Z L M o\ \73\“(0>< -“('.o”’.s\)‘»a'o>

'L / ~
o - %«

(22)

on développe Pl' Pz, P3 et ujo' uj'o avec les relations (19) et (20).

Dans les développements (21)et (22) on voit alors apparaitre des termes
comme par exemple:
< X zZ >
| p, |

(23)
<S|pX[Z>

ou §<X|pxluio><uiolpy]Y> (24)

g! -

0 i
En utilisant la théorie des Groupes on peut, sans calcul numérique, prédire
les termes qui seront nuls et ceux qui seront égaux entre eux. Il suffit

pour cela de regarder comment les fonctions de bases et les opérateurs se

transforment sous l'action des opérations de Td' Le tableau I2 donne les



TABLEAU I 2

Fonctions de base des représentations irréductibles

Groupe Simple T

de T, et Td+ [pss]

d
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a Groupe Double Td+
- A (1>
r A = b6 | Lo 1¥>
p=at -3+ yi) Blv>
K +2/(xt-3)] '7 £y
| v
3/.=°°1+w31*w"5" "\‘_-i(w '0’2_+U32f|)11\>
\"l g = sets w7'¢a"+ w3y \.—.8 '—\%-i(wt?ﬁ" wy) ¥
3 "
ader. = L (whpy - wy) >
vz
—J_-l;_,(wtb’z.+w'?)/¢)l\1/>
[ .
'/ EL—“C&-&)(’P)-&L—S_&&“&]
(i I
5‘ = 6 R \{—%‘LC O\4cd)N> + a1Y]
B = L[5 i8N
[, Ja =1 \‘_( )|

[(Si= 281> +2 51N>

—-

V(8,4 \.5:,}“1) A 83“‘)]

e
I3
L
N§
L (5,415.) 1
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g\ =% (bl— 3,.)
551.2‘3 (2}“41})

85 =3 ("’1“3'-)

{—lf RICERY (PRLAT

L[EEAEIS - Exfr>

(g -18)[4>

Va

Fl___{a (€-&)T> +2 8K
3

_\‘:!_6_[; (B €)Y + 28D

L (8418,
V’i( 4+ 8) 1>

Note:

Les symboles grecs utilisés dans ce tableau pour les fonctions de

base n'ont aucun lien avec les mémes symboles utilisés au cours de

ce travail pour représenter d'autres quantités.
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’ : s A i + 2
fonctions de base des représentations irréductibles de Tq et Td nécessaires

d cette analyse.

A l'aide de ce tableau on peut montrer que les termes non nuls apparaisant

P o .
dans le développement de ng, sont les suivants

o) Mio( 1) #y, ebnfy (Ty)

<X\ pa)ot3<at | paf > = <Y [Py > <% [Py | Y
42 1y <k [ 5] 2>
= <% | pal > <X | Pg| 27
= 4% pa] 2Ll | Py[ Y2
= LV |py| 4> LA | Pp| 2>

(25)

@ Mio Cr'a)) Uyo ot @yl ( r‘+)

X1 Pa] B 5<T) | P | XD 4 KX | P | 2 >4 %0 | Pa ) X

SO [ el 015430 |py) v > + <Y [Py | 22547, | Pyl Y >

(26)

= 42| Py WO LY |p3) 27 +42 1 Pp) W4Tz | B3 2>

== 25 4R\ pa) 2 >< % | P27 4 <X\ Pa) w0 Lz | Py) 2%

= - 1%4\/\\33) T1>< ) ’ P>122 +4>’H’3) T254%, ) Pé) Z>S

= - 254X pa] %24 7 Py)y > + 4%\ Po| Y2 >402| Pyl Y §
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@) Mo (Ty) 5 oy ok 2y, (T4)

< |pyl 5<% [pgl XD = <V [pal 95 >< %3] Palyd
= <Y [P Si>< 3| Pl y>
=<z |F3\8,><5. [ Pyl 2>
= 42 | pa}a>4 S | pal2> (27)
= <X | pa) 82>< S lpa) 0o
=<y | Pa) 83>< O3 pyl x>
=<2 1F3\S.>< Ji1Paly>
= < x| py] 8240 Pl Z>

d) Mig(T9)) Lyo &y, (Th)

L% |Py| Ea2<E ] Py| XD = <Y \pae|Ea>< Es |Pal YD
= LY sl €048 ) Paly>
= £Z | py) €34¢) Pyl 27
=42 | px| €23 | pal 2>
= X\ Py| €548, Pa) x>
= =<Y 1P €3¢ 4 | py) x>
= =<2 Py 8> <E | pa) v
=~ <X\ Pa) €204 &y P} 2>

(28)

Q) JJLD(VL()) My e} “y's (ﬂ)

L8| px|8i5< 8 o) 8> = £S) py | 82K 2 1py) 8>
_ <38\ pyl >4 S5\ py| SO

(29)
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On peut regrouper tous les termes égaux pour chaque bande d'indice n et

de symétrie Pi. On définit alors: (Voir Annexe A)

2
N | <xlp |1 0D >
n,2
€ En 2
g ==L |<X|lers(n"z)>l
n, £ -
€, € 5
. |<ley|I'4 (n,2) >| (30a)
n,£ _
€~ €, 5
n,L € - €
o n 2
F=t |<S|pxll“4(n,£)>|
n,L
g€ ~ €
o n

ou la somme se fait sur les £ fonctions de base de n bandes de symétrie

T..
i

< |p, | T, 0> <T, (nd) |PY | 2>

Un autre paramétre G = I
n, L e - €

apparait dans le développement de D??, mais Pidgeon et Brown [P66] ont

montré qu'on pouvait le négliger.

Les éléments non nuls de ng, peuvent 8tre exprimés d partir d'un parametre:
P=-i<s|p |[2> (30b)
z

2) Développement de [ (0 x AV). .., et (o).,
) PP [( p]JJ SUFEY

On a choisi comme fonctions ujo celles qui diagonalisent 1'inter-

action spin-orbite, le terme [(0 x AV). p]jj' n'aura une contribution que
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pour les termes diagonaux de la matrice d'interaction et cette contribution

est définie en fonction du paramétre usuel d'interaction spin-orbite [K57].

A= <X|5- p -5 p |Y> (31)

Ici encore, la symétrie du probléme a permis de regrouper les termes non
nuls en un seul paramétre.

Pour (03)jj' il est inutile de transformer les fonctions de base (16)
puisque l'axe 3 a été choisi comme axe de gquantification. Si l'on utilise

1l'opérateur de spin

1 0]
03 -
0] -1
pour chagque couple ujo’ uj'o on obtient des éléments diagonaux et des
d rd s . ] '
éléments d'interaction entre ug et u7o d'une part, u60 et u80 d'autre part.
, . . . 88
3) Eléments de la matrice d'interaction H'
Les approximations utilisées ( G = 0 et k3 = 0 ) permettent de
7 oo 88 . . . P
réduire H' a deux matrice 4 x 4 suivant le schéma:
H'44 0
a
q188 = (32)
44
1
0 H'

Autrement dit les 8 états considérés sont séparés en deux ensembles a et b

qui n'interagissent pas. Il est avantageux de définir les paramétres

suivants:



K =

Wk w|n

W+

[

3

m

(o]

(A

(A
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+2c+2D) -1

-C-D)
(33)
+ C-D)
1
-Cc+D) - 3

Ce sont les paramétres modifiés de Luttinger [P66]. De nombreux termes dans

différents éléments de matrice sont anisotropes. On défini donc les fonctions

suivantes qui permettent de simplifier 1'écriture:

Yoo =

You

£(6,¢)

g(6,9)

h(6,¢)

£(0,¢)

m(0,¢)

Finalement on utilise le fait que kl et k

l-sin2
2

2
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—-sinze [0052

—-Sinze [0032

cos

o |-

(6,9)

(v

3

= v, £ (8,9)

e (4 - sin> 2¢) + sin’ 2¢] -1

(34)

8 (4 - sin® 2¢) - sin® 2¢]

6 cos 2 ¢ sin 2¢

L cos 0 cos 2 ¢ sin 2 ¢ (sin2 6 - 2)

2 ( %~+ cos2 0 sin2 2¢)°

champ magnétique [156].

(ky k)

donc, p et g définis par

p:

;qil‘ ;7|F’ H:&

~

o

2

ne commutent pas en présence d'un
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» I3 1] +
sont des variables canoniques. On peut donc définir d et a4 opérateurs

d'anihilation et de création par:

1
a =-— (p+iqg)
V2 (35)
a'l (p iq)
=_=_ - iq
V2
avec les propriétés suivantes:
+
i) (@, a ) =1
i) 2pl+ A u =@a+dh o =@+ d
2 P e n 2 n 2 un
+ (36)
N=a a
Nu =nu
n n

1
= + z
a un (n 1) un +1

si u est une fonction d'oscillateur harmonique. On peut enfin décomposer

44 44 . .
H' a et H' chacune en une somme de deux matrices, la seconde agissant

b

comme une perturbation sur la premiére. On obtient donc:

H'44 - HI44 + H'44
a oa la
(37)
44 , 44 44
v = + '
By = Hp " H g
£z 44 , 44 , 44 P P
Les éléments de H , H et H sont présentés dans le tableau I3.
oa ob la
44 P e . N 44 .
H'1b a des eléments similaires a ceux de H'la' Comme les deux matrices

ne seront pas utilisées par la suite nous n'en présentons qu'une a titre

d'exemple.
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TABLEAU I3

ELEMENTS DES MATRICES D'INTERACTION

44

sy 44
(3,3") H' O~ (38) 1 o (39;
(1,1 Eo + 2sF(N + ia + s(N+ 1) Eo + 2sF(N + EJ + sN (2,2
(1,3 i s*pa i (%)’4 Pa (2,6)
(1,5) i (-g)% Pa i s?pa (2,4)
wn Eira &SH%p o (2,8):
1
(3:3) -5 [0y +¥p )0 + 3)+3x ] S CARIRICEE IS B OO
2 2
(3,5) -s ’/S_Yéés a -s Eyé; a (6,4)
. 2 . s
(5.7 is Kyl oa i s/2Lyp, N ¢ D+ 2+ D] (6,8)
(5,5 -5 [0y - v\ )N +3) - =] SN (AR TR R B OW
- 1 . = 2
(5,7) i s/2[yé¢(N + 7) - %(K‘ + 1)] i sv6 Yé:p a (4,8)
7,7 - sly 0N+ 3) - (c+ D] - ~s[y (N D+ (D] -4, (8,8)
7, ! 2 <+ P12 1 2N S
H'1t (a0

a1, 1=0@0,3=0Q,5=00,7=(0,7=0

2 +2
(33 = -5 252 g, #) +3ma”’ he, 9 Iy, - v5) = (5.5
(3, 5) =-sUly, - vg); (3,7) =1is/2U(y, - v5);
az + a+2 a+2 - az
(5, 7) = - i s/2[g(8, ) (=) + 3 ih(8, ) (——F51(v, - v5)

(=]
n

a? [nG, ¢) - %—f(e, ¢)] -% (g6, ¢) +3i20,¢) JN +%)

M e, ¢) + 10 9) 7¢0*% _ d%
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L'ordre dans lequel nous avons classé les fonctions ujo dans chaque
ensemble (a et b) est le méme que celui de Pidgeon et Brown [P66] afin de
faciliter la comparaison. Il faut noter quelques erreurs dans les matrices
publiées dans [P66], elles ont été corrigées & d'autres endroits [voir par
exemple A72]. On peut vérifier que pour ¢ = 45° les matrices données par
(38), (39) et (40) dans le tableau I3 se réduisent a celles développées
par Pidgeon et Brown pour le cas particulier ou le champ magnétique est
dans le plan ( 1 1 0).

44

Si l'on néglige les faibles perturbations H'i: et Hllb’

1'équation (13) peut s'écrire sous forme matricielle comme suit:

H'44 - E I44)f =0
oa a a
(41)
44 44)
r —_ =
( ob Eb I fb 0
avec: fl f2
f3 f6
b = et £ = (42)
a f5 b f4
f7 f8

Les fonctions fi (i =1,..,8) sont proportionnelles a des fonctions
d'oscillateur harmonique (équation (12)) et l'on peut voir par inspection

que les solutions de (41) sont telles que:

£ 5y ¢, £ 7wy ¢y

£y T my 0, f6 T g bp1 (43)
et

f = =

5 M5 9n41 LY P N}

f = u =

7 7 d>n +1 fs Mg ¢n-l
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Si 1l'on veut calculer l'énergie d'un niveau d'indice n de 1l'une des bandes
considérées (Bandes de conduction, de valence et split-off) il suffit de
diagonaliser les matrices des équations (41) pour cette valeur de n. Les
paramétres du modéle sont E, A+ FyPyyye Y, ety définis au cours de
ce chapitre. A tout ensemble de tels paramétres il faut ajouter les angles
8 et ¢ qui spécifient l'orientation du champ magnétique. Le but de notre
travail est de déterminer les paramétres ci-dessus pour toute valeur de x
dans l'alliage Inl_xGabe. Avant de poursuivre et de voir comment
1l'expérience permet de déterminer ces paramétres nous allons considérer
l'effet de l'orientation du champ par rapport au cristal et donc étudier
l'anisotropie des niveaux de Landau et des masses efficaces au point T.
Les matrices des équations (41) n'ont pas de solutions analytigques
exactes. Il faut donc avoir recours a une diagonalisation numérique. Si
l'on fixe l'intensité du champ on peut & partir d'un ensemble connu de
paramétres étudier le comportement des niveaux en fonction de leur indice
et de l'orientation. C'est ce que nous avons fait pour InSb et GaSb.
Seuls les résultats sur InSb sont présentés ici, ceux concernant GaSb se
trouvent dans 1'Annexe C.

IV. Anisotropie des niveaux de Landau et des masses afficaces.

Nous avons utilisé un ensemble de paramétres de bandes publié
. . . . .44 , 44
par Pidgeon et al [P66, P67] pour InSb et diagonalisé H oa et H ob pour
plusieurs valeurs de n et du champ magnétique ainsi que pour diverses
. . . . 44 44 s e 2
orientations de ce dernier. Les matrices H 1a et H 1b seront négligeéees
dans tout le reste de ce travail car elles n'apportent que de faibles

changements aux énergies calculées, non observés dans la pluspart des

expériences de magnéto-optique. Afin de ne pas compliquer inutilement
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Figure 3

Niveaux de Landau dans InSb (Ensemble a; trous

B//[100] 3a, B//[111] 3b
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lourds a et légers a )
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les figures nous n'avons représenté que les niveaux de l'ensemble a définis
par H'ig (table I3). L'allure générale des courbes est la méme pour
d'autres valeurs du champ que celle présentée ici (B = 3T) et pour d'autres
semiconducteurs III-V ainsi que le montrent les calculs effectués sur

GaSb et présentés dans 1'annexe C.

La figure 3a représente les premiers niveaux des trous lourds
a~ et légers at de la bande de valence calculés pour un champ paralléle a
[100]. oOn remarque 1'espacement irrégulier des niveaux dii 4 la dégénerescence
de la bande de valence au point I' [P66]. Cette irrégularité apparait pour
toutes les orientations mais elle varie suivant 6 et ¢ comme on peut le
constater en comparant la figure 3a a la figure 3b qui correspond a un
champ paralléle & [111].

On peut aussi mettre en évidence l'anisotropie d'un niveau donné
et c'est ce que nous avons fait sur la figure 4 ou nous avons représenté
les niveaux n =3 calculés pour B = 3T. On peut décrire qualitativement
la variation de ces niveaux a l'aide d'équations approximatives. Les
équations (41) peuvent 8tre développées sous forme de déterminants et

l'on obtient des termes dépendant du champ magnétique jusqu'd 1'ordre 4.
al
c

On peut développer les solutions en série de 4 =

E=E + E TS +E(2) A2+E(3)A3+ (44)

et remplacer E par ce développement dans le déterminant. On regroupe les

termes de puissances égales de 4 ce gui donne les coefficients E(O), E(l),

g(2) pour chaque bande. Les coefficients d'indice élevé sont compliqués

et nous n'avons calculé que les premiers.
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Anisotropie des niveaux n=3 a B = 3T dans InSb
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Pour l'ensemble a on obtient les développements suivants:

i) bande de conduction

o 1 B 2 1
= = + =
E, E_+ { (n* 2)[ 1+2F + 5 ) )]
o O
1 fg_ 1 1 (2) 2
+ = - — - + +
S L1-37 G- 1P+ 70,087+ ... (45)
o [o] (o]
ii) trous lourds
- _ 3 L L L L L L2
o= -lw-3 Vg4 +%-K 1+[o] - (n - %? Y- k)
L2 = a(2) 2
+ + ' + +...
3n(a*1) (vge™) 12} 8 +E 7 (6,418 (46)
iii) trous légers
at 3, L L,1 L L 3 L L 2
= - - = - = 4+ = - - - = 1 -
Epp, oo - v -vgyt 7] -L o] - -3 vg -«
L
L 29 2 a(2) L2
+ + ' + +
3n(atl) (vg™) ] s+ Ep 7 (8,9)4 (47)
ol 1'on a posé:
E
L _ el
i Tt o3
(o]
E
.YIL = y! + L
8¢ 06 6E
o]
%
Yoo ~ Yoo T BE_ (48)
E
M= o+ R
6E
(o]
2mOP2
E =

36



37

Des équations du méme genre peuvent €tre obtenues pour l'ensemble b et la
bande “"split-off".

On voit sur 1'équation (45) que 1'énergie des niveaux de la bande de
conduction est isotrope au premier ordre en 4 ce qui explique la faible
variation du niveau représenté sur la figure 4. Par contre le coefficient
de 4 pour les trous lourds (équation 46) dépend fortement de 1'orientation

L}
par l'intermédiaire de ye¢ ety", . La variation des trous légers est

0¢
plus faible que celle des trous lourds bien que le coefficient de 4 dépende
de 6 et ¢, simplement parce que ce coefficient est la différence de deux
termes dont les effets se compensent partiellement (éguation 47).

Les variations relatives maximum pour les niveaux représentés sur la

figure 4 sont:

AE®
" < " =+ 0.02%
+
lEc[lOO] Ec[lll]'/z
a—
AE
— A =+ 17% (49)
+
lEhh[loo] Ehh[lll]l/z
AeT
h = & 0.2%

at at
|en[100] * Een[111]]/2

On peut de la méme fagon étudier 1l'anisotropie des masses efficaces des
trous lourds et légers au point I'. Le résultat de nos calculs pour InSb
est représenté sur les figures 5 et 6. Les développements (46) et (47)

permettent d'obtenir une forme approximative pour ces masses en fonction
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Anisotropie de la masse des trous lourds (mhh) dans InSb au point T.
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de la direction:

i) trous lourds

N

“hh _ L Ly 2 o
;0——[\(1 - g 30,

L)2 ) ] -1

ii) trous légers

1
n 1
2h _ L , L .2 Wh2 24 -1
——mo [vl OOt 30 ) ]

On peut déterminer les variations maximum relatives pour mhh et mﬂh a
partir des figures 5 et 6 et l'on obtient * 16% pour la premiére, * 0.7%
pour la seconde. ©La faible variation de la masse des trous légers explique
pourquoi les valeurs expérimentales sont citées en général sans tenir
compte de l'anisotropie.

Le modéle des bandes couplées développé pour une orientation
quelconque du champ magnétique met donc en évidence 1l'anisotropie des
niveaux de Landau au point I'. Les paramétres de bandes gui apparaissent
dans ce modéle sont essentiellement ceux du modéle de Kane. La Théorie
des Groupes a permis de réduire au minimum le nombre de paramétres nécessaires.
On ne peut, a moins de faire des simplifications non physiques, en diminuer
encore le nombre. En effet les interactions interbandes F, P, Yir Yor Yy
sont nécessaires a une description réaliste minimum des bandes de conduction,
de valence et split-off. On peut, et nous y reviendrons dans la discussion
des résultats expérimentaux, traiter 1l'interaction de ces bandes avec la
seconde bande de conduction de symétrie p au point I' de facon exacte en

incluant cette bande dans le groupe A principal de la méthode de L&wdin
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(Voir équation 10 de ce chapitre); mais on ne peut pas, par exemple
négliger 1'une quelconque des interactions décrites par les paramétres
ci~dessus. Le modéle que nous venons de développer est donc nécessaire

d 1'étude de la magnéto-optique pour une description satisfaisante des
phénoménes physiques observables dans des monocristaux. Nous verrons qu'il
est important de conserver toutes ces caractéristiques lorsqu’'on étudie
des polycristaux, dans la mesure ou les expériences sur de tels spécimens
font intervenir les mémes phénoménes essentiels comme par exemple 1'ani-
sotropie des niveaux de Landau due aux interactions interbandes.

Avant d'en venir aux polycristaux il nous reste a relier notre
modéle théorique 3 1l'expérience. Différentes techniques expérimentales
peuvent &tre utilisées et nous avons choisi 1'étude des transitions inter-
bandes. Elles peuvent &tre mises en évidence dans les spectres d'absorption,
de réflectivité, directs ou modulés. Chaque technique a ses avantages et
nous en avons choisi une qui a prouvé son efficacité pour de nombreux
semiconducteurs [R76]: 1'étude de 1'absorption par 1l'intermédiaire de
1'effet photovoltaique. Nous décrirons la méthode expérimentale plus loin;
pour 1l'instant nous dirons simplement gue la variation spectrale du photo-
voltage est liée 3 celle du coefficient d'absorption. Nous allons maintenant
rappeler briévement les régles de sélections pour les transitions inter-
bandes; nous montrerons aussi que 1l'anisotropie des niveaux de Landau se
retrouve dans les spectres d'absorption.

V. Transitions interbandes dans un monocristal soumis & un champ magnétique.

A. Régles de sélection

On peut montrer [Voir par exemple B75] que la densité d'états

Z . » »
dans chaque bande présente des singularités correspondant a chaque niveau



42

de Landau. Pour un cas simple ou les bandes sont isotropes on cbtient:

2 e H * % T
—— (2m) ZEE-EO-th (n+3] (51)

4h ¢ n

J(E,H) =

= * pd 3 1]
oum représente la masse efficace et wc la fréquence cyclotronique.

C'est pour celd gue 1l'on observe de nombreux effets oscillatoires dans

les propriétés de transport en présence d'un champ magnétique et c'est
aussi l'origine des oscillations dans les constantes optiques correspondant
a des transitions entre niveaux de Landau.

En utilisant la méthode habituelle [Voir par exemple H44] , on
peut calculer les probabilités de transition et établir les régles de
sélections pour les transitions interbandes. Le calcul a été fait par
plusieurs auteurs [Voir par exemple R59] et nous ne présenterons ici que
les grandes lignes.

Lorsqu'une radiation de frégquence w et de polarisation €

= > dwt >* <ipt
A ol Ao (e e - e ) (53)

interagit avec un semiconducteur soumis a un champ magnétique décrit par
le potentiel Vecteur A, on peut décrire 1'interaction en incluant a

l'hamiltonien du semiconducteur un terme de perturbation:

>
eA . .
[e] + el 1 + dwt _>* -iwt
Heﬂ‘ m (p p ) . 210 (e e € e ) (54)

z 7z . . . Z n n z .
L'élément de matrice d'interaction entre les états ¢, et wj s'écrit
i

M= [ xp?* H_p xprj?' ar (55)

Si l'on utilise comme fonctions ¥ celles qui diagonalisent H'gi et H'gi,
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c'est a dire si on néglige le couplage entre les ensembles a et b [P 69]

ces fonctions s'écrivent, a partir de la relation (6)

u ??2 (r)u () (56)

=z .
g Lo
-_—n

ol :EK. (r) est défini par (12) et Uﬂ? est un élément de la matrice unitaire

w? (x)

. 44 . .
qui diagonalise H' . En substituant (53) et (56) dans (55) on obtient deux
termes, le premier représentant la résomnance cyclotron intrabande, le

second représentant les transitions interbandes. Ce dernier s'écrit

R eA = -
int | "o z * * *
M o % Y %; J fz £, Y (§.2)ukodr (57)

. ] - - +
ol 1'on a allégé 1'écriture en n'éecrivant pas les indices n. Comme A et

les fonctions f wvarient peu sur une cellule unitaire on peut séparer (57)

en deux intégrales.

int o 3 * 1 ok * >
M = —=
m 2% ek Y% v_ fo T dr | up, P

cristal cellule
Les conditions d'annglation des deux intégrales donnent les régles de
sélection. Les relations (12) et (15) donnent F et u, et pour les transi-
tions entre bande de valence (ou split-off) et la bande de conduction on
obtient:

Am, =0, £ 1 (59)

An = % 1 (60)

Dans la configuration de Faraday (propagation de la lumiére parallélement

au champ magnétique) seules les transitions ayant Am. = * 1 sont autorisées.
J
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Figure 7
Régles de sélection pour les transitions entre niveaux de Landau de

la bande de valence et la bande de conduction (Configuration de Faraday)



45

On peut finalement montrer [R59] que les transitions a partir des
niveaux de trous lourds sont beaucoup plus intenses que celle issues des
niveaux de trous légers. Les reégles de sélection sont résumées sur la
figure 7.

En utilisant ces résultats nous avons calculé les énergies de
transition dans 1l ‘'ensemble a pour un champ magnétique d'intensité et de
direction variable pour InSb et GaSb a partir des énergies des niveaux
obtenues dans la section V de ce chapitre.

B. Anisotropie des transitions interbandes

La figure 8 représente schématiquement 1'absorption diie 3 des
transitions entre niveaux d'indices n (n+1l) et n - 1 (n) dans des mono-
cristaux ayant leur direction [111] et [100] paralléle au champ magnétique.
Cette figure montre que deux transitions identiques (par exemple n - n-1)
sont séparées d'une énergie AE si elles ont lieu dans des monocristaux
d'orientation différente par rapport au champ magnétique. Les deux
directions choisies pour la figure 8 sont celles qui donnent la plus grande

valeur de AE. Les résultats numériques portant sur quelques transitions
dans InSb et GaSb sont groupés dans le tableau I4. Dans la derniére
colonne de ce tableau nous avons indigué la précision expérimentale typigque
gque 1l'on peut atteindre sur ces transitions et 1l'on voit que dans la plus
part des cas cette précision permet de mesurer l'effet d'anisotropie des
transitions.

L'étude des transitions interbandes permet donc d'étudier un
monocristal de fagon précise et en particulier de déterminer 1'anisotropie
des niveaux de Landau.

I1 faut rappeller cependant, qu'expérimentalement la situation
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Figure 8

Représentation schématique de 1l'anisotropie des transtions entre

niveaux de Landau.
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TABLEAU I 4

Anisotropie des transitions interbandes

P PR - - T /e
Matériau Transition AE = E[lOO] E[lll](me\) ;reglglon (meV)
Xpérimentale

3 5 7
Tesla Tesla Tesla

H(2, 1) 0.7 1.2 1.8
H(1, 2) 0.5 0.8 1.2

InSb H(3, 2) 1.1 1.9 2,7 0.53 0.7
H(2, 3) 0.9 1.6 2.3
H(4, 3) 1.5 2.5 3.6
H(2, 1) 0.8 1.3 1.9
H(1, 2) 0.5 0.7 1.1

GaSb H(3, 2) 1.2 2.0 2.8 0.7 3 1.0
H(2, 3) 0.8 1.5 2.1
H(4, 3) 1.4 2.7 3.8

[a(@) »emn] + [ () »em)]

H(n, n") =

3%}
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peut se compliquer. En effet une participation excitonique aux transitions
a été observée dans de nombreux cas [Vbir par exemple R76]. 1Il1 arrive que
l'exciton associé & chaque niveau de Landau soit provoque un déplacement
des structures observées, soit masque complétement la structure due a la
transition interbande proprement dite.

L'importance de ces effets dépend essentiellement du matériau étudié. Le
déplacement des structures excitoniques dans le champ magnétique a été
étudié par plusieurs auteurs [E60, A73, AL74, C75]. Les travaux les plus
récents montrent que ce déplacement est anisotrope et l'on ne peut utiliser
directement les résultats publiés que si l'on étudie un monocristal orienté
suivant les directions qui ont fait 1’objet de ces calculs. Il serait donc
nécessaire de généraliser ces théories pour une orientation quelconque du
cristal dans le champ avant de les étendre aux polycristaux. Nous n'avons
pas entrepris cette étude car nos résultats expérimentaux sur Inl_xGabe
montrent que la plus part des transitions observées ne sont pas influencées
par les effets excitoniques. En fait, et nous le verrons plus loin, on
peut trés bien analyser les courbes d'absorption en ne tenant pas compte
des premi€res structures proches du gap qui sont les seules dans lesquelles
les excitons jouent éventuellement un rSle notable. Ceci est particuliérement
vrai pour InSb [R76] et Gasb [F73].

Nous avons donc successivement montré que tout modéle satisfaisant
pour les études de magnéto-optique dans des monocristaux devait tenir compte
de 1'anisotropie des niveaux de Landau et que 1'étude des transitions entre
niveaux de Landau était une bonne maniére de mettre en évidence expérimenta-
lement cette anisotropie. La question qui se pose maintenant est celle

de savoir quelle méthode permet le mieux d'étudier des polycristaux. Par
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méthode nous voulons dire a la fois méthode de calcul et méthode expérimentale.
Pour cette derniére nous avons choisi la méme que celle qui a fait ses

preuves pour les monocristaux c'est d dire l'étude des transitions entre
niveaux de Landau en utilisant l'effet photovoltaique. Nous allons montrer
que l'anisotropie des niveaux dans chaque cristallite formant le spécimen
influe sur la forme de la courbe d'absorption observée. Il faut donc

utiliser un modéle pour l'analyse, qui tienne compte de cette anisotropie.

Ce modéle doit en outre permettre de déterminer F, P, Y et Y3 puisque

1’ 2
tous ces paramétres sans exception sont nécessaires a une caractérisation
minimum, satisfaisante du matériau étudié. Il apparait donc que le modéle
développé pour les monocristaux doit servir de base a 1'étude de spécimens
polycristallins. Il reste & trouver la meilleure maniére de 1'utiliser
pour l'analyse de résultats expérimentaux. Nous avons investigué deux
méthodes et nous expliquerons en fin de chapitre qu'elles sont équivalentes
du point de vue de la précision. Le choix final est dicté par la plus

grande efficacité de la méthode utilisée du point de vue économie de calcul.

VI. Application aux polycristaux

Il est utile de rappeler ici le but de notre travail. Nous
voulons étudier la variation du schéma de bandes dans 1'alliage Inl_xGabe
et pour cela nous voulons obtenir la variation des paramétres du modéle
K.;. Les échantillons dont nous disposons étant polycristallins nous
cherchons une méthode d'étude qui puisse relier les résultats expérimentaux
d l'ensemble minimum de paramétres nécessaires d la description de l'alliage.

A- Elargissement des structures dans les expériences de magnéto-optigue

interbande sur des échantillons polycristallins.

Considérons un ensemble de microcristaux formant un échantillon
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polycristallin. Dépendant de la méthode de fabrication et du matériau, ces
cristallites seront orientées d 1'intérieur d'un angle solide Q plus ou
moins grand. Plusieurs cas peuvent se présenter comme par exemple celui
d'un échantillon formé de trés petites cristallites orientées uniformément
dans 411 ou celui d'un échantillon formé de quelques microcristaux de taille
plus grande orientés dans un petit angle solide autour d'une direction fixe.

Dans tous les cas, si 1l'on met le spécimen dans un champ magnétique
de direction fixe, les niveaux de Landau dans chaque cristallite auront une
énergie qui dépendra de son orientation. Prenons le cas ou les orientations
des microcristaux sont distribuées de fagon uniforme dans 4. Sous
l'effet d'un faisceau lumineux incident des transitions auront lieu dans
chaque cristallite et , pour (n, n') fixé les énergies de cette transition
dans toutes les cristallites varieront sur une bande AE comme celle de la
figure 8 de la section précédente. L'expérimentateur observera un effet
global et verra donc une structure élargie.

En outre, pour une orientation donnée, la séparation entre deux
transitions consécutives n'est pas constante d& cause de 1'espacement non
constant des niveaux (figure 3) et cette séparation varie de facon différente
pour différentes orientations. Dans le spectre expérimental on a donc un
espacement doublement variable qui, combiné a 1'élargissement des structures
réauit le nombre d'oscillations observables. Pour un matériau donné
1'importance de ces effets est proportionnelle a 1'angle solide Q.

D'autres causes d'élargissement peuvent &tre envisagées comme
par exemple la diminution du temps de relaxation T des électrons ou des
trous 4 cause de la diffusion aux interfaces des cristallites. Plus les

cristallites sont petites plus cet effet devrait €tre important et il
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devrait aussi apparaltre dans d'autres expériences, méme en 1'absence de
champ magnétique comme 1'absorption piezo-modulée ou 1l'électroréflectivité
par exemple. Un tel effet devrait aussi se manifester dans les alliages
ol 1l'on peut penser que la diffusion d'alliage due aux irrégularités a
trés petite échelle élargit les structures de transitions interbandes. Or
de nombreuses expériences de ce type, sur des polycristaux et méme sur

des alliages polycristallins [B73, w64, AL72, M75] n'ont mis en évidence
aucun élargissement notable des structures, comparées 3d celles observées
dans les monocristaux. Si, en outre, la taille des cristallites composant
nos spécimens est supérieure aux dimensions des orbites des électrons dans le
champ magnétique, c'est & dire si la condition wc T>1 est satisfaite dans
chaque microcristal, la diffusion ne peut pas &tre la cause principale de
1'élargissement des oscillations dues aux transitions entre niveaux de
Landau dans les polycristaux. Il semble donc au contraire que cet
élargissement soit principalement d{i a4 l'anisotropie des niveaux de Landau.

B~ Analyse des transitions interbandes dans un polycristal

Comme dans tout modéle semi-empirique la détermination des
paramétres se fait par comparaison des calculs théoriques avec les valeurs
expérimentales. Dans l'étude des transitions interbandes on compare les
énergies de transitions observées a celles calculées et l'on ajuste les
paramétres du calcul pour que les valeurs calculées coincident, ala
précision expérimentale prés, avec celles observées. Les paramétres de
notre modeéle sont Eo’ AO, F, P, Yl' Y2' y3 et ils caractérisent chacune
des cristallites du spécimen polycristallin, quelque soit son orientation.
Cette derniére est donnée par les angles 6 et ¢ et intervient dans le calcul

7z . » - . . . . .
des énergies de transitions par 1l'intermédiaire des fonctions angulaires
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(34). Si 1'on néglige H'ii et H'ii la seule fonction utilisée est

£(6,¢).

£(8,4) = i’— sin’ 6 [cos® 0 (4 - sin® 2¢) + sin® 2¢ ] -1

Pour un monocristal 6 et ¢ sont fixes et £(6,¢) est donc connu.

Dans un polycristal les énergies de transition mesurées
correspondent a des valeurs moyennes des énergies de transition de toutes
les cristallites. Si celles-ci sont orientées uniformément dans un angle

solide f, l'énergie moyenne pour chaque transition sera:

B -1 E (6,4) 4 Q (61)

Q Qg

I1 faut donc calculer EQ pour les transitions observées et ajuster les
paramétres indépendants de l'orientation pour faire converger les énergies
calculées vers les énergies expérimentales. Cela suppose que l'on connaisse
E (06,4) pour 6 et ¢ quelconque afin d'évaluer exactement 1l'intégrale (61).
Malheureusement, on ne peut obtenir de valeur analytique exacte de E (6,¢)
puisque les matrices d'interaction ne peuvent pas étre diagonalisées
analytiquement. Il faut donc utiliser une valeur approximative de EQ ’
mais 1'approximation doit €tre telle que tous les paramétres indépendants
de 1l'orientation soient déterminés par 1'analyse numérique.

Dans une premiére méthode on peut choisir un tel ensemble de
paramétres et diagonaliser numériquement les matrices d'interaction pour
toute une série d'orientations couvrant uniformémentQ . Pour chaque
transition on calcule ensuite la valeur moyenne numérique sur ces orientations
et 1l'on compare ces valeurs moyennes aux valeurs expérimentales. En

répétant le processus pour différents ensembles de paramétres on peut

finalement obtenir celui qui minimise la déviation entre les valeurs
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théoriques et expérimentales. Dans le cas limite ol le nombre d'orientations
utilisées dans le calcul tend vers l'infini, les énergies moyennes calculées
tendent vers EQ défini par (61) et les paramétres obtenus alors sont les
mémes que ceux que l'on aurait obtenu en étudiant un monocristal. Pratique-
ment on ne peut inclure qu'un nombre fini de directions mais si ce nombre
est assez grand, les énergies calculées sont trés proches de Eg défini par
(61% c'est la précision expérimentale qui permet de fixer le nombre de
directions nécessaires. Les paramétres déterminés ainsi seront donc, &

la précision expérimentale prés, ceux du monocristal.

Dans une seconde méthode, on peut définir des matrices d'inter-
action moyennes ﬁ'44 () en remplacant dans H'44 les fonctions de 6 et ¢ par
leur valeur moyenne sur § . Une telle méthode, tout comme la précédente,
permet de conserver a l'hamiltonien toutes ses caractéristiques, en parti-

culier les paramétres d'anisotropie Y, et Y3 Par exemple, si Q vaut 41

on obtient d'aprés (34)

= - 1 = - _5 62
£ = - i 9 9 ih =0 I =0;m= (62)

CIENS

ce qui donne pour Yé¢ et Yé@ avec (34)

2, + 37,

AL (63)

5
Il suffit alors de diagonaliser les matrices d'interaction pour un ensemble
de paramétres indépendants de l'orientation et de faire varier ces paramétres
pour faire converger les énergies théoriques vers les valeurs expérimentales
comme dans le cas d'un monocristal. Afin de tester ces deux méthodes nous
avons étudié les transitions 3 partir des trous lourds dans InSb et GaSb.
Les paramétres de bandesont été pris dans la littérature [A72] et nous

avons d'abord considéré le cas ol Q vaut 41 . Comme indiqué précédement
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7 . 4 o N\ Z »
nous négligeons H'i: et H'lg . Dans la premiere méthode nous avons inclu
N . . il . .
jusqu'a 80 directions dans [6 = 0, g-; ¢ = 0, Z] (intervalle suffisant

pour € = 4I & cause de la périodicité de £(6,¢)). Nous avons fait varier

B de 1 3 7 teslas et avons calculé les énergies des 20 premiéres transitions.
Le tableau I5 regroupe quelques résultats qui montrent que dans tous les cas
la différence entre les énergies calculées par les deux méthodes est in-
férieure 3 0.7 meV et toujours plus petite que la précision expérimentale.
Si on inclus moins de directions dans le premier calcul la différence
augmente; si on en ajoute elle reste d peu prés constante., Autrement dit
les valeurs calculées convergent vers la valeur théorique exacte.

Les deux méthodes sont donc aussi précises 1'une que l'autre pour InSb et
Gasb si 1'on utilise un assez grand nombre de directions dans la premiére.
Le méme type de comparaison pour un angle solide £ plus petit aboutit a la
méme conclusion avec la seule différence que plus 2 est petit moins on a
besoin d'inclure de directions dans la premiére méthode pour que les
énergies convergent vers leurs valeurs réelles. Les paramétres indépendants
de 1l'orientation déterminés par l'analyse de résultats expérimentaux par

les deux approximations sont donc les mémes et sont ceux qui caractérisent
le semiconducteur étudié. La seconde méthode est beaucoup plus efficace

en terme de temps de calcul & l'ordinateur et nous avons donc décidé de

l'utiliser pour analyser les résultats expérimentaux sur In xGa Sb.
X

1-

Nous avons donc finalement montré qu’'un semiconducteur III-V

pouvait &tre décrit i partir d'un nombre minimum de paramétres dans le
, > > . .
cadre de la méthode k.p. Ces paramétres permettent de décrire les inter-

actions entre les bandes de valence, de conduction et "split-off" de facon

exacte et les interactions entre ces bandes et les autres bandes de facon
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TABLEAU I 5

Comparaison des énergies moyennes de transition

pour des microcristaux orientés uniformément dans & = 4ll,

1

2

Tfansition ' Eé {meV) Eé (meV) AE = Ey - Eq
a”(n) >a (n') I&re M&thode 28me M&thods (HieV)
Taob 3T Ry

B = 4 320.53 320.50 .09

5- 6 5lf%.655 IR .55 A0

lo = 9 290.12 324 .94 13 - g
10 => W L1247 L1 .0% G -
20 ->19 437.46 L37.12 3l

o ) 614.28 513 .94 .35

77

20-> 13 703 .23 703,13 .65 }«: Lo
20 2} 7306 .87 730 .10 .67
Go.db 3T

S>> 4 BLE .64 aLe.57 07

S—>6 260.33 260.45 .03 Z

10 > § ¥RL .11 AR>S .34 AT ~ 1.0
(o -> 1 236.76 256 .5% A%

20> 19 351.3¢ 851.67 49
W —> 21 J63 o4 862 .94 .30

1T

20 5\8 \l 01,68 lor, 07 G| Lo s,
20"‘)1" \’ X .'-lO 12 .06 él} J
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approximative satisfaisante en général. La magnéto-optique interbande
appliquée 3 des monocristaux permet de déterminer expérimentalement ces
paramétres. Les résultats obtenus sur des polycristaux font intervenir
cet ensemble minimum de paramétres et doivent donc &tre analysés a 1'aide
d'un modéle n'en négligeant aucun. On ne peut obtenir un tel modéle qu'a
partir de celui développé pour les monocristaux et c'est ce que nous avons
fait en montrant qu'il existait une méthode simple d'analyse pour les poly-
cristaux qui permettait d'obtenir tous les paramétres nécessaires.

I1 reste maintenant i tester la valeur de la méthode dans un cas
réel et utile pour le reste de notre travail. Nous le ferons avec InSb

dans notre étude de l'alliage In xGabe. Avant de présenter ces résultats

l_
expérimentaux nous allons décrire la technique expérimentale et tout d'abord

1l'effet photovoltaique que nous avons utilisé pour étudier les transitions

interbandes.
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CHAPITRE IT

UTILISATION DE L'EFFET PHOTOVOLTAEQUE EN

SPECTROSCOPIE INTERBANDE

I. Contact métal-semiconducteur

A- Etats de surface
B- Contact rectifiant, barriére de Schottky

IT. Variation spectrale du photovoltage

ITI. Détermination des énergies de transition dans le
semiconducteur
A- Champ magnétique nul
B- Champ magnétique non nul

C- Conclusion

A simple model for metfal-semiconductorn barviiens is
discussed in connection with the spectral variation of
the photovoltage and the measurements of intenband

thansition enengies.
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CHAPITRE IT

UTILISATION DE L'EFFET PHOTOVOLTAIQUE

EN SPECTROSCOPIE INTERBANDE

Nous ne voulons pas entreprendre ici une étude compléte du
probléme présenté par l'origine des barriéres métal-semiconducteur. Il
s'agit simplement de résumer les éléments principaux permettant une
compréhension suffisante du phénoméne afin de pouvoir utiliser 1l'effet
photovoltaique pour l'étude des transitions interbandes.

I. Contact Métal-semiconducteur

A- Etats de surface

Lorsqu'on étudie directement la réfléctivité ou 1l'absorption

d'un semiconducteur, les interactions les plus importantes entre la

lumiére incidente et le solide ont lieu prés de la surface. A partir de

ces études, on détermine par exemple le gap Eo que 1l'on compare avec les
valeurs théoriques. Or, ces calculs sont faits en supposant que le solide

a une dimension infinie, gutrement dit on néglige tous les effets de surface.
Celle-ci crée pourtant une rupture brusque de la périodicité et du potentiel
cristallin. De plus, dans un cristal réel, la surface est toujours imparfaite
et ces imperfections influencent le potentiel dans une région proche de la

surface. Il existe donc a la surface des états d'énergie qui lui sont
propres et que l'on appelle états de surface. On peut montrer que ces états
donnent naissance 3 une barriére de potentiel [S68]. En effet si on considére
un semiconducteur de type n ayant les états de surface remplis jusqu'd une
certaine énergie E, le niveau de Fermi de ces états doit s'aligner sur le
niveau de Fermi a 1'intérieur du cristal. Cet alignement s'effectue par
la chute d'électrons de la bande de conduction ou de niveaux de donneurs

dans des états de surface inoccupés. Comme le cristal dans son ensemble
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.. 2
doit rester neutre, le nombre de donneurs ionisés par cm dans une couche
d'épaisseur X doit @tre égal a l'exceés d'électrons des états de surface.
En écrivant la condition d'équilibre on montre qu'il existe alors une

barriére eVo telle qu'indiquée sur la figure 9.

1A
de
%ua%au--—%

jolofololotoiofe] |

%e mucon Su cXeun

Figure 9

Formation d'états de surface sur un semiconducteur
L'origine de la barriére de Schottky dépend du semiconducteur comme le
montre le moddle simplifié que nous allons décrire et il semble [voir par
exemple L78] que dans les composés III-V elle soit due aux états de surface
qui peuvent ou non &tre modifiés par la présence du métal déposé sur le
semiconducteur. La situation est donc analogue lorsqu'on étudie 1'absorption
(ou la réflectivité), et 1l'effet photovoltaique. Le gap mesuré dans les
deux cas devrait donc &tre le méme. En fait les paramétres obtenus dans
des expériences de magneto-optique par réflectivité, absorption ou effet
photovoltaique sont semblables [R76, P66, P67. A72].

B~ Contact rectifiant, Barriére de Schottky

Lorsqu'on met en contact intime un métal et un semiconducteur

1'équilibre thermodynamique doit s'établir et les niveaux de Fermi des
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Figure 10

Barriére métal-semiconducteur [S$69]

¢ Potentiel d'extraction.

m

¢ Hauteur de barriére.

Bn

¢BO: Valeur asymptotique de ¢Bn a champ électrique nul.
N Niveau d'énergie a la surface.
A} : BAbaissement de barriére dl d la force d'image.

X : Affinité électronique du semiconducteur.

V_.: Potentiel intérieur.

B1

Es : Permitivité du semiconducteur,
ei : Permitivité de la couche interfaciale.

§ : Epaisseur de la couche interfaciale,

Qsc: Densité de charges d'espace dans le semiconducteur.
Q..* Densité d'états de surface du semiconducteur.

Oy : Densité d'états de surface du métal.
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deux matériaux doivent s'aligner. Dépendant du potentiel d'extraction du
métal, de l1l'affinité électronique du semiconducteur et de la densité
d'états de surface, une barriére se crée ou non entre les deux matériaux.
La figure 10 représente un contact métal-semiconducteur rectifiant
pour lequel on fait essentiellement deux hypothéses [S69].
i) La couche interfaciale d'épaisseur § est de dimension atomique,
transparente aux électrons et peut supporter une différence de potentiel.
ii) Le nombre d'états de surface, par unité de surface et par eV, sur
le semiconducteur ne dépend que de la surface de celui-ci.
Notons que cette seconde hypothése n'est pas toujours vérifiée dans la
réalité [L78, LE78].
En utilisant les notations de la figure 10, et si 1l'on suppose
en outre que N, la concentration en donneurs n'est pas trop élevée
(ND < lOlscm_3, avec Es = 10 €0 et €i = go) on peut calculer la hauteur de

barriére et 1l'on obtient la relation approximative suivante:

E
o - - 9 _4)-
¢Bn = C, (¢m X+ Qa cz)( 3 ¢g Ao (1)

el

(2)

avec C_ =
] 2
ei+tqg 6 Ds

Deux cas limite peuvent se produire
i) Ds + o , trés grande densité d'états de surface,
q¢Bn = (Eg -q ¢o) - qA¢ (3)
la hauteur de barriére dépend uniquement du dopage et des propriétés de
surface du semiconducteur.
ii) D = 0 , tréds peu d'états de surface,

S

q¢Bn=q(¢m-xI)-qA¢ (4)

la barriére est une barriére de Schottky idéale. Ces deux cas limite
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peuvent réellement se produire pour différents types de semiconducteurs.
Expérimentalement, Mead et Spitzer [M64] ont montré gque pour les contacts
Or-Semiconducteur III-V on obtenait des barriéres de 1'ordre de %-E .

Ce modéle simple est assez approximatif, mais il permet néan-
moins de comprendre le phénoméne dans son ensemble et s'avére suffisant
pour 1l'emploi que nous faisons des barriéres métal-semiconducteur. Nous
allons maintenant rappeller la relation entre le photovoltage et les
propriétés optiques qui a été établie par plusieurs auteurs.

II. Variation spectrale du photovoltage

Considérons une cellule photovoltaique de type sandwich (Au-
Semiconducteur-In par exemple). Si l'on éclaire la barriédre métal-semi-
conducteur avec des photons d'énergie égale ou supérieure a la largeur de
bande interdite (gap) et si la couche métallique formant la barriére est
transparente a cette énergie, des électrons du semiconducteur sont excités
a travers le gap dans une région proche de la surface. La barriére de
potentiel crée un champ électrique dans cette région et les paires électrons-
trous sont accélérées créant ainsi un courant. Si on mesure la différence
de potentiel (photovoltage) entre le métal et 1'arriére de la cellule on
observe un signal qui varie avec 1'énergie des photons incidents.

La relation entre le photovoltage V.

. et le coefficient d'absorption

du semiconducteur a été établie par Gartner [G54] et reprise par d'autres
[N75, R76]. On montre que si l'intensité du faisceau d'énergie hvy est I,
si le rendement quantique du semiconducteur estn, le photovoltage varie
en fonction du coefficient d'absorption o du semiconducteur suivant la

relation
-oW
e

. kT
et T ®

bv S
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ol l'on a posé ¢ = In, W est la longueur de la zone d'épuisement, Lp la
longueur de diffusion des porteurs minoritaires et Js est la densité de
courant de saturation en polarisation inverse. On a supposé en outre que
l'intensité I est faible [N75], et 1'on néglige tous les effets de réflection
a la surface. La relation (5) montre donc que le photovoltage varie en
fonction de o. La variation de VPV avec la température est plus complexe
qu'il n'y parait a premiére vue (Js par exemple dépend de la température)

et cette variation a été étudiée pour une cellule Au-InSb-In [R77]. Les
auteurs ont montré que le photovoltage augmente lorsque la température

3 - 104) entre 300 K

décroit. L'augmententation peut &tre assez forte (x 10
et 6 K. Nous avons observé des augmentations du méme ordre de grandeur
dans toutes les cellules étudiées au cours de ce travail.
Il reste maintenant a étudier de plus prés la relation (5) afin
de pouvoir déterminer A partir des variations de VPV 1'énergie des transitions

interbandes.

III. Détermination des énergies de transition dans le semiconducteur

On sait que le coefficient d'absorption varie rapidement au
voisinage des transitions interbandes. La forme de la variation dépend de
nombreux facteurs [B66]. Nous allons maintenant regarder de plus prés la

variation de V__ au voisinage des énergies de transitions dans les deux cas

PV
expérimentaux gue nous nous attendons a rencontrer, c'est a dire au
voisinage d'un gap direct Eg d'un semiconducteur non perturbé par un champ
magnétique et au voisinage des transitions entre niveaux de Landau associés
a ce gap direct lorsqu'on plonge le semiconducteur dans un champ quantifiant.

Une étude semblable pourrait étre faite dans d'autres cas en utilisant un

coefficient d'absorption o approprié.
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A- Champ magnétigue nul

Le coefficient d'absorption a(0)peut s'écrire [voir par exemple

3

A (hv - Eg) (6)

B59]. a (0) = S

si 1l'on néglige tout élargissement. On peut introduire un élargissement
8 de type Lorentzien en ajoutant un facteur i1 § @ E et en prenant la
g

partie réelle du coefficient o ainsi obtenu, ce qui donne:
2, 243 .
{[v - E)T+ 8 7° + (v - Eg)}2

hv
Si 1'on remplace o dans la relation (5) par a (0) ou aE(O) on peut, pour
o}

o (Q) A

. Y (7

toute valeur de §, W et Lp, calculer VPV pour hv variant autour de Eg et
étudier l'influence de chaque paramétre sur le photovoltage. Nous présentons
ici quelques résultats d'une étude systématique. Les courbes théoriques de

a et VPV représentées sur les figures 11 et 12 ont été calculées avec les

paramétres suivants:

§ l1meV W= lum

[ 5 meV W 0.2um

W
I, = -
P 10 W, 10w

235 meV (InSb)

E
g
On sait que 1'élargissement § pour InSb est faible i basse température

[J67] et les valeurs choisies couvrent amplement les possibilités réelles.

On peut estimer W en prenant l'approximation de jonction brusque [869]

2€s kT 1
W= - V. - = (8)
[qN Ven ~ g )]
D
et des valeurs typi .
vypigques de Es’ ND et Vén
e = lée
s o}
l6 -3
ND =2 10" ¢cm

2

\' - .

Bn 3 x 0.235 ev
K
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Figure 11
Variation spectrale a B=0 de 1'absorption (o) et du photovoltage (VPV) calculées

pour diverses valeurs du paramétre Lp avec W = 1lym et § = 1meV (ég. 5,6 et 7)
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Figure 12

Variation spectrale 3 B=0 de 1'absorption (o) et du photovoltage (va) calculées

pour diverses valeurs du paramétre Lp avec W=0.2 m et § = 5meV (&q. 5, 6 et 7)
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On obtient W = 0.2um. Les valeurs de Lp sont ajustées en fonction de W et
varient donc de 0.02um a lOum ce qui couvre les valeurs habituelles de Lp
dans InSb [S68, W78]. Sur les figures 11 et 12 les courbes en trait plein

sont celles correspondant a8 non nul, celles en pointillés correspondant a

§ = 0. On peut voir que la variation du photovoltage au voisinage de hv

est d'autant plus importante que Lp est petit devant W. Une étude systé-
matique de Lp et W montre que pour Lp petit on obtient une variation
maximale de VPV lorsque la relation suivante est satisfaite:

0.l sawWwsl (9)
Le point sur lequel nous voulons insister plus particuliérement est le
suivant: la transition (hv = Eg) a lieu au point correspondant au maximum
de pente de VPV seulement si § = 0. Le maximum de pente est indiqué par
un trait wvertical sur chacune des courbes. On peut montrer analytiquement
a partir des relations 5 et 7 que le déplacement du maximum de pente par
rapport a Eg est proportionel 3 §. Lorsque § est faible (6§ = 1 meV) le
déplacement est nettement inférieur a 1 meV pour le cas étudié ici (InSb)
et donc, expérimentalement, le maximum de pente correspond a 1l'énergie de
transition puisque le déplacement est inférieur a la précision donnée par
le systéme optique. Par contre, si § augmente trop (si la température
augmente par exemple) on ne peut plus mesurer 1l'énergie de transition
précisément sans faire une étude de forme de la courbe. Notons qgue le

~ . . >
probléme est le méme pour les mesures d'absorption directe comme on le voit

N . . .
sur les courbes de uE ou aucune structure particulieére ne vient marquer la

transition hv = E
g.

Evidement, les effets excitoniques négligés ici compliquent

éventuellement la forme de la courbe.
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B- Champ magnétigue non nul

Il s'agit ici de déterminer les énergies de transitions interbandes
entre niveaux de Landau. En présence d'un champ magnétique le coefficient
0 . . « 7/
d'absorption peut s'écrire de la fagon suivante pour des transitions associées

a un gap direct:

2 2 243 3
_ - + + - E
. AEc VAT Z'{[(Eph En) T 5] (Eph n) T‘
o B)= 25 ° 2 2 4 2] /
ph 2[(Eph-En) T
N (10)
od g =Rl 1 +1 )
m C
¢ o mb mhh
i:a
\ T

et Eph représente 1'énergie du photon incident. En représente la n-iéme

énergie de transition. Nous ne considérons ici pour simplifier que les

transitions d partir des niveaux de trous lourds. Nous avons calculé

VPV (aE) en utilisant les relations (5) et (10) avec pour En les valeurs
44 44

obtenues pour InSb par diagonalisation numérique de H'Oa et H'ob' Les

courbes de la figure 13 représentent aE et VPV calculés avec § = 5 meV,

W = 0.5um, B = 3T et 3 valeurs de Lp indiquées sur cette figure.

Comme pour les transitions a champ magnétique nul les variations du
photovoltage sont plus nettes lorsque Lp est inférieur & W. On remarque
aussi que le maximum de pente pour chaque oscillation correspond assez bien
a l'énergie de transition. Dans le cas présenté ici la plus grande différence
d'énergie entre la transition et le maximum de pente est 2 meV. Pour
toutes les transitions d'indice n > 2 cette différence est nettement
inférieure 4 1 meV. Nous verrons dans la présentation des résultats que
seule ces transitions sont utilisées dans l'analyse, les premiéres pouvant
étre influencées par les excitons. Il faut noter gu'en aucun cas (sauf si

§ = 0) l'énergie de transition ne correspond au maximum des oscillations,

par contre plus § est petit plus le maximum de pente est proche de 1'énergie
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Figure 13
Variation spectrale a B = 3T de l'absorption (o) et du photovoltage VPV calculée pour diverses valeurs de L avec
W =0.5um et 0d=5 meV. (équations 5 et 10). (1) : Energie de transition (I): Maximum de pente.
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de transition et évidement plus celle-ci est proche du maximum de
l'oscillation.

Dans toutes nos mesures nous choisirons donc comme énergies de
transition le maximum de pente précédant chague structure ce qui limitera
la précision pour les raisons indiquées ci-dessus. Cette précision est
cependant comparable a celle que 1'on obtient dans d'autres méthodes
comme 1'absorption ou la réflectivité. Une analyse de forme des courbes
donnerait une meilleure précision mais ne serait possible que si l'on
pouvait calculer l'intensité des transitions.

C- Conclusion

Nous avons montré dans ce chapitre que l'effet photovoltaique
pouvait &tre utilisé pour déterminer les énergies de transitions intexr-
bandes dans un semiconducteur perturbé par un champ magnétique (ou non
perturbé). L'élargissement des structures associées aux transitions est
faible 3 basse température et les énergies peuvent 8tre déterminées avec
une précision nettement suffisante pour observer les effets d'anisotropie
mis en évidence au chapitre précédent (voir tableauT 4') dans les mono-
cristaux. Ceci a d'ailleurs été montré expérimentalement par Paul Rochon
[R76] dans Ge,InP,InSb et GaAs. Pour ce qui concerne les polycristaux,
les structures sont plus larges si les cristallites sont orientées dans
un angle solide Q assez grand. Le maximum de pente et 1l'énergie moyenne
de transition sur Q (équation 61 chapitre I) peuvent &tre encore confondus
sans pour cela diminuer notablement la précision. Nous 1'avons établi en
calculant les courbes analogues a celles de la figure 13 pour un polycristal
composé de cristallites orientées uniformément dans 41 ce qui représente

le cas le plus défavorable. Les résultats expérimentaux sur InSb polycristallin



71

présentés plus loin nous ont permis d'obtenir des paramétres de bandes
satisfaisants en déterminant les énergies de transition de cette fagon,
ces paramétres étant en bon accord avec ceux obtenus sur des monocristaux
[Voir A72].

Avant de présenter ces résultats nous allons décrire 1'équipe-

ment utilisé et la technique instrumentale.
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CHAPITRE III

MATERIAUX, INSTRUMENTATION ET EXPERIENCES

Les échantillons de Inl—xGabe utilisés dans notre travail nous
ont été fournis par le Pr. J.C. Woolley et par le Dr. A. Joullié (Université
Montpellier). Nous n'entrerons pas dans la description des méthodes de
croissances de ces matériaux que 1'on peut trouver dans les Références

[C69 et J75]. D'autres renseignements sur la croissance des alliages III-V
peuvent &tre trouvés par exemple dans la référence [G78]. Un bref résumé
sur ce sujet est donné dans l'Annexe D a la fin de ce travail.

Nous décrirons dans ce chapitre la préparation des cellules
photovoltaiques et la méthode expérimentale qui nous a permis d'obtenir la
variation spectrale du photovoltage i basse température en présence d'un
champ magnétique.

I. Préparation des échantillons

A- Caractérisation des spécimens

Avant de préparer les cellules photovoltaiques, il faut déterminer
la composition de chague échantillon ainsi que la taille et l'orientation
des cristallites qui les composent. Des spécimens polycristallins de
quinze compositions différentes ont été étudiés. La composition des
échantillons fournis par le Pr. J.C. Woolley a été mesurée en utilisant la
diffraction des rayons X et en appliquant la loi de Vegard qui est valide

pour In,  Ga Sb [c69, 372]. wNous avons vérifié par la méme méthode la

l_
composition des spécimens du Dr. A. Joullié qui avaient été étudiés au
paravant & la microsonde électronique [J75]. Les compositions qui varient

de x = 0 a x = 0.92 sont ainsi déterminées avec une précision ¥ 1%. Tous les

échantillons sont composés d'une seule phase. Les échantillons ayant un

pourcentage de GaSb < 0.62 sont de type n, les autres sont de type p; la
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15 le -3
concentration en porteurs est de l'ordre de 10 alo om

a 300 K
[C69,J75]. Tous les échantillons sont polycristallins mais la taille des
cristallites varie de 1l'un d l'autre. Nous avons estimé les dimensions
et 1l'orientation des microcristaux de la fagon suivante. Chaque
échantillon, une fois coupé, poli et décapé comme indiqué plus loin, est
installé en face d'un faisceau de rayons X de fagon telle que les rayons
frappant le cristal soient réfléchis sur un film photographique. Cette
méthode (réflection de Laue) est couramment employée pour déterminer
l'orientation des monocristaux [W63]. Le faisceau de rayons X a une
section ﬁ.5mm2 et la photographie refléte donc les caractéristiques
cristallographiques d'une portion de surface du semiconducteur du méme
ordre de grandeur. Si l'échantillon est monocristallin 1'image est
formée d'un certain nombre de points nettement définis correspondant aux
réflections des divers plans d'atomes du cristal. Cette image présente
donc les caractéres de symétrie du matériau étudié et l'analyse de cette
symétrie permet de déterminer l'orientation de la surface qui regoit les
rayons X. Si l'échantillon est polycristallin, 1'image peut avoir
différents aspects suivant la taille et l'orientation respective des
cristallites. Si le faisceau frappe un seul microcristal 1l'image est la
méme que celle d'un monocristal. Sinon on observe des points plus gros,
moins nets et l'image peut alors n'avoir aucune symétrie particuliére.

On peut donc prendre de telles photographies en plusieurs endroits de la
surface de 1l'échantillon et estimer ainsi les dimensions en surface des
cristallites ainsi que leur orientation. Le nombre d'échantillons de bonne
qualité a notre disposition étant 1limité nous n'avons pas pu en général

- . Z ) . . -
choisir des spécimens formés de grosses cristallites. Douze des quinze
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échantillons sélectionnés sont formés de microcristaux dont les dimensions
linéaires a la surface ont été estimées €tre <0.1 mm avec des orientations
se répartissant dans un angle solide de 4w. Les trois autres sont formés
de plus grosses cristallites (>1mm) orientées autour d'une direction
définie, dans un petit angle solide. Leur orientation est donnée par

o = 45°, ¢ =~ 68° 35 (x=0.38) et o = 28° 45, ¢ = 0° (x=0.905 et x=0.92).
L'angle solide est calculé avec A6 = A¢p = + 5° et les angles polaires 6 et
¢ sont mesurés a partir de [001] et [100].

B- Préparation des cellules photovoltaiques

Chaque spécimen est découpé pour lui donner une forme parallelé-
pipédique de dimension typique 5 x 3 x lmm3. Les deux plus grandes faces
sont ensuite polies mécaniquement a la poudre d'alumine (S5ym & 0.05 um)
jusqu'a obtention de faces miroirs. ILe spécimen est ensuite décapé dans
un mélange méthanol-brome (5% de brome) qui décape de fagon a peu prés
identique InSb et GaSb [M72]. Une couche mince (1000 - 1500 R) d'indium
est déposée par évaporation sous vide sur la face arriére du spécimen et
couvre 80 a 90% de celle-ci. Un bon contact ohmique est assuré en chauffant
l'ensemble semiconducteur - indium sous atmosphére d'azote a 300°C pendant
quelques secondes durant lesquelles 1l'indium diffuse vers l'intérieur du
semiconducteur. Le spécimen est ensuite placé sur un morceau de plaquette
circulaire (¢ = 1.5cm) pour circuits intégrés sur laquelle on a préparé 6
contacts afin d'installer 3 échantillons [figure 14]. La connection arriére
entre 1'indium et le cuivre de la plaquette est faite & la peinture d'argent.
Trois spécimens sont installés sur une plaguette et recouverts d'un cache
en feuille d'aluminium comportant trois ouvertures, une pour chagque

échantillon. La plaquette est installée dans un évaporateur pour déposer
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une couche mince d'or (100 - 500 K), formant une barriére de Schottky
avec le semiconducteur, et couvrant80 a 90% de la face avant des échantillons.
Un fil d'or ou de platine (¢::Igb mm) joint la couche d'or a un contact de
la plaguette [figure 15]. A chacun des 6 contacts de la plaguette est soudé
A un fil de cuivre (# 28). Les 6 fils seront ensuite soudés a 6 connections
du porte-échantillon lors du montage dans le cryostat.

L'étude de la réponse spectrale des cellules photovoltaiques
ainsi réalisées nécessite l'utilisation d'un systéme optique, d'un systéme
de traitement et d'enregistrement des signaux et d'un cryostat contenant
une bobine supraconductrice. Nous allons maintenant décrire le dispositif
expérimental en utilisant les notations de la figure 16.

II. Systéme optique

La région spectrale d couvrir dans 1'étude des transitions entre
niveaux de Landau a des énergies proches du gap dans Inl_xGabe s'étend
d peu prés de 1 ym & 5 pym. Nous avons utilisé un spectrométre (SP) &
réseau plan,de type Czerny-Turner (Spex 1700-111) avec des réseaux (R)
blazés respectivement & 1.6 um et 4 um. La source lumineuse (SO) domnant
le maximum d'intensité entre 1 um et 2 um est une lampe quartz-iode, au
deld de 2 um nous avons utilisé un filament de Nernst. La lumiére mono-
chromatique sortant du spectromeétre est réfléchie par un miroir semi-
transparent (SM) puis focalisée avec un miroir concave sur 1l'échantillon
(S) situé dans le cryostat (C). La résolution spectrale du systéme dépend
du réseau utilisé et de la largeur des fentes d'entrée et de sortie du
spectrométre. Les osillations apparaissant dans les spectres de transitions

entre niveaux de Landau étant relativement larges il est inutile d'employer

des fentes trop étroites pour obtenir une résolution qui ne présente aucun
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avantage. En outre, il est nécessaire d'avoir une intensité lumineuse

la plus grande possible sur l'échantillon pour pouvoir limiter au maximum
l'amplification électronique du signal photovoltafque. En général, des
fentes de lmm de largeur donnent un excellent compromis entre la résolution
(10 & 20 i) et l'intensité lumineuse. Des filtres multidiélectriques
peuvent &tre adaptés a la sortie du spectrométre pour éliminer les ordres
supérieurs.

Enfin, le miroir semi-transparent (SM) placé dans le trajet du
faisceau lumineux laisse passer une partie de la lumiére recueillie sur un
détecteur pyroélectrique (D). Ce systéme a double faisceau permet
d'éliminer du spectre enregistré les variations d'intensité de la lumiére
incidente. Ces variations sont dues 3 la source elle-méme (variation
spectrale de 1'émission), induites par le réseau (effet du blaze) ou
causées par les bandes d'absorption de la vapeur d'eau ou du CO2 présents
dans l'air. L'efficacité du systéme de division est illustrée sur la figure

a __Sb enregistré a

17 qui représente le spectre photovoltaIque de In 67G 33

6K en champ magnétique nul, avec et sans le systéme de division. L'amplitude
des nombreuses structures dues a 1'absorption de 1l'eau et du CO2 est trés
nettement diminuée par l'utilisation du détecteur de référence.

IIT. Traitement et enregistrement des spectres

Afin de pouvoir amplifier les signaux détectés, l'intensité du
faisceau lumineux est modulée a 85Hz a l'entrée du spectrométre (MA). La
réponse de 1'échantillon est envoyée sur un amplificateur d bas niveau de
bruit PAR213 qui posséde une impédance d'entrée variable. Le signal de
sortie passe ensuite dans un amplificateur sélectif (AS) PAR210 synchronisé

d 85Hz puis est envoyé sur un amplificateur synchrone (LI) PAR122 ou 220.
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Le signal issu du détecteur pyroélectrique est traité de la méme fagon sur
un systéme paralldle. Le rapport signal photovoltaique/signal de référence
est obtenu par une unité PAR230 (DV).

Les constantes de temps des différentes unités sont ajustées de
fagons identiques dans chacune des deux branches et réglées en fonction de
la qualité des signaux. Pour une vitesse de balayage de n ﬁ/s du spectro-
métre et une résolution optique de N & on détermine T la constante de temps
maximum utilisable telle que:

N

IA

n T
Avec des signaux de bonne qualité cette condition est facilement réalisable
méme pour un balayage spectral assez rapide (5 ﬁ/s). Dans tous les cas,
le temps de réponse des échantillons et du détecteur pyroélectrique sont
nettement inférieurs 3 T maximum. Nous avons utilisé des constantes de
temps variant de 0.3 & 3 secondes. Le signal divisé est finalement envoyé
sur un enregistreur graphique a vitesse variable. Un marqueur automatigue
de longueurs d'onde facilite le dépouillement des courbes enregistrées.

IV. Cryostat et bobines supraconductrices

Tous les échantillons étudiés ont d'abord été testés dans un
cryostat a4 hélium liquide dans lequel une bobine supraconductrice donne un
champ magnétique variable de 0 & 3 teslas. Ces tests ont permis de
sélectionner les meilleurs échantillons c'est a dire principalement ceux
donnant un signal photovoltaique de bonne qualité.

Les mesures proprement dites ont ensuite été effectuées dans un
second cryostat dans lequel le champ magnétique peut monter jusqu'a 7T.
Cependant, les alliages de Inl-xGabe ayant un fort pourcentage de InSb

(x <.2) ont été étudiés seulement jusqu'3d 3T, les résultats obtenus étant

d'assez bonne qualité pour permettre une analyse satisfaisante sans qu'il
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soit nécessaire de recourir a un champ magnétique plus intense. Les deux
cryostats ne différent essentiellement que par leur taille, le premier
étant une copie a l'échelle 1/2 du second. Nous allons décrire ce dernier
et nous donnerons les quelques différences entre les deux systémes au fur
et & mesure de la description. Une description détaillée de ces deux
appareils a déja été faite par ailleurs [F73, D75, R76].

A- Description des cryostats

Une coupe verticale du cryostat le plus grand est représentée sur
la figure 18. En partant de 1l'extérieur on remarque une premiére enceinte
d vide (12) enfermant complétement le reste de l'appareil. Dans cette
enceinte se trouve une feuille de cuivre polie (13) cylindrique qui sert
d'écran thermique et qui est percée de deux ouvertures au niveau des
fenétres optiques (16). A l'intérieur du volume délimité par cette
feuille de cuivre, on trouve 1'enceinte principale destinée d recevoir
1'hélium liquide (5) et dans le bas de laquelle se trouve la bobine supra-
conductrice d'axe horizontal (6). Une enceinte d'azote liquide (2) entoure
1l'enceinte principale jusqu'au niveau du haut de la bobine. Dans l'enceinte
principale, en plus de la bobine et des fils de cuivre (1) qui la relient
a des connections situées sur la plaque supérieure du cryostat on remarque
une tige verticale de matiére plastique (4) le long de laquelle est attaché
un morceau de fil de 50cm de long en alliage supraconducteur. Les deux
extrémités de ce fil sont reliées 3 une bolte de contrdle extérieure qui
permet de mesurer la résistance du fil. Ce systéme sert 3 mesurer le
niveau d'hélium liquide dans le cryostat en connaissant la portion du fil
qui est supraconductrice et donc de résistance nulle. Ce systéme a été

utilisé dans d'autres montages expérimentaux [077] et donne une mesure
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Figure 18

Coupe vertical du cryostat

Tube de récupération d'hélium
et alimentation de la bobine.

. Azote liquide.

. Guide pour le transfert d'hélium.

Fil supraconducteur - mesure de niveau.
Hélium liguide.

Bobine.

. Fils de cuivre.

. Plaque arriere.

Porte-échantillon.
Enceinte aux échantillons.
Joint d'indium,

Enceinte a vide,

Feuille de cuivre,

14. Joint torique.
15. Tube a hélium gazeux.

16. Fenétres optiques.
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trés précise. Dans le petit cryostat le niveau d'hélium est mesuré a
l'aide de résistances au carbone espacées de quelques centimétres les unes
des autres et dont la valeur & 4.2 K est préalablement déterminée; ce
systéme moins précis est toutefois satisfaisant pour ce cryostat.

A l'intérieur de la bobine une derniére enceinte indépendante
(10) est destinée 3 recevoir les échantillons (9). Elle est fermée 3 une
extrémité par une fenétre (16) et a l'autre par une plagque (8) portant des
connections électriques permettant de relier les différents fils attachés
au porte-échantillons avec l'extérieur du cryostat. La fenétre est en
quartz ou en saphire suivant le domaine de longeurs d'onde dans lequel on
travaille. Cette fenétre, de méme que la plaque arriére,ferme hermétique-
ment l'enceinte grice a un joint d'indium (11). Un tube en acier inoxydable
(15) relie cette enceinte a l'extérieur et permet d'y introduire de 1'hélium
gazeux qui assure une température stable aux échantillons. Deux thermométres,
l'un au cuivre, l'autre au germanium sont situés dans le porte-échantillon
(9) et donnent la température des spécimens. Lorsque 1l'équilibre thermique
est atteint, le réservoir d'hélium liquide étant plein, cette température
est de 6 K. Un ensemble de fils de cuivre (7) relie la plaque arriére a
1'extérieur du cryostat et est connecté a une fiche femelle située en haut
de l'appareil. Les signaux peuvent ensuite &tre sélectionnés par une boite
de contrdle et envoyés aux différents appareils de mesure.

B- Alimentation des bobines supraconductrices

La bobine de 7 teslas, en alliage Ni-Ti (Tc = 9K) est alimentée
par un générateur Hewlett-Packard stabilisé et la variation du courant est
contrdlée par un systéme électro-mécanique qui assure un taux de croissance

optimal [F73]. La bobine de 3T est alimentée par la méme source mais le
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courant peut &tre contr8lé manuellement sans difficultés. Une résistance
de 20 R est montée 3 la sortie de l'alimentation en paralléle avec la
bobine. Elle sert a augmenter la constante de temps du circuit afin
d'atténuer les irrégularités de variation du courant dues au systeéme
électromécanique. Un pont de diodes en paralléle avec la bobine protége
le systéme dans le cas ol la bobine deviendrait subitement normale.

Les deux bobines ont été étalonnées en champ magnétique par le
constructeur. Le contr8le du champ se fait en mesurant le voltage a
travers une faible résistance étalon en série avec la bobine, ce qui revient
3 mesurer le courant passant dans celle-ci. La courbe d'étalonnage
champ-courant donne alors l'intensité du champ magnétique. Les spécimens
sur le porte-échantillon sont d peu prés au centre géométrique de la
bobine dans une région ou le champ est uniforme 3 mieux que 1%.

IV. Procédure expérimentale

Nous donnons ici un bref apercu de la méthode expérimentale
employée. Elle a été partiellement mise au point au cours de nos propres
recherches mais surtout lors des expériences réalisées par d'autres avant
nous avec le méme appareillage, a quelques modification prés. Certains
détails ignorés ici sont décrits ailleurs [R76].

A- Préfroidissement

Une fois les échantillons installés et les enceintes fermées on
évacue l'enceinte 3 vide jusqu'd une pression de 1l'ordre de 10-5 Torr.
Ce vide doit &tre bon au départ car dans un cryostat comme le ndtre, il
est impossible de garder un vide statique une fois la pompe décomnectée.
On évacue ensuite l'enceinte aux échantillons(vide primaire)pour pouvoir

y introduire par la suite de 1'hélium gazeux. Différentes méthodes de
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prérefroidissement (300 K & 70 K) ont été essayées, la plus efficace
consiste 3 remplir l'enceinte & hélium liquide avec de l'azote liquide en
quantité suffisante pour abaisser la température de la bobine 3 77 K (12 ¢
pour le gros cryostat, 1 £ pour le petit). On laisse ensuite 1l'azote
s'évaporer ce qui prend de 2 a 3h pour le gros cryostat (30 a 45mn pour
le petit). On remplit alors le réservoir a azote liquide et on le garde
plein jusqu'au moment ol l'on commence a transférer 1'hélium liquide dans
le cryostat. Le transfert doit se faire trés lentement pour ne pas
évaporer inutilement 1'hélium. Il faut 15 litres pour que la bobine la
plus grosse atteigne Tc = 9K, ce qui prend de 2h 30mn a 3h; 2 litres suffisent
pour la plus petite ce qui prend 30mn. Pendant tout ce temps on mesure la
résistance de la bobine, ce qui donne sa température. Une fois Tc atteint
on peut transférer 1'hélium plus rapidement et mesurer le niveau d'hélium
liquide qui s'accumule dans le cryostat. Une hauteur de 25 a 30 cm au
dessus du haut de la bobine est suffisante. On introduit alors de 1'hé&lium
gazeux sous faible pression dans l'enceinte aux échantillons.

Durant 1l'expérience le taux de perte d'hélium est d'a peu pres
2.5 % /heure; une expérience compléte sur 3 échantillons peut durer jusqu'a
24 heures, ce qui fait une consommation totale de 75 litres d'hélium liquide.
Avec le petit cryostat, on utilise a peu prés 25 2. L'hélium évaporé est
récupéré au fur et A mesure, purifié et compressé avant d'@tre liquéfié a
nouveau.
B- Mesures

L'ajustement optique a été fait avant la période de prérefroidisse-
ment mais doit &tre corrigé pour tenir compte des déplacements des

échantillons dans le cryostat lorsque la température varie. Pendant la
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période de refroidessement on contrdle la qualité des signaux photovoltaiques
et on mesure éventuellement leur intensité en fonction de la température
des échantillons. Une fois atteint T = 6K on enregistre une série de spectres
en champ nul puis, pour chaque spécimen une série de spectres a champ
magnétique fixe tous les 0.5 teslas entre 0 et 7T. Si les signaux sont
bruyants on enregistre plusieurs fois le méme spectre afin de pouvoir
éliminer par la suite tous les artefacts. On enregistre une derniére fois
les spectres en champ nul en fin d'expérience. Les courbes enregistrées
sur papier graphique sont ensuite analysées pour déterminer les énergies
de transition expérimentales a comparer aux calculs théoriques. Les
résultats sont présentés dans le chapitre suivant.

Pour conclure cette description disons que des expériences
réalisées a plusieurs MOis d'intervalle sur les mémes spécimens pour
diverses vérifications ont donné les méme résultats. Cela a été possible
grice a un montage permettant un contrSle précis des conditions expérimentales,
amélioré au cours des années par ses utilisateurs. Dans la conclusion
générale de ce travail, nous proposons quelques modifications a apporter

en ce qui concerne en particulier l'acquisition des données.
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CHAPITRE Iv

RESULTATS EXPERIMENTAUX ET ANALYSE

Variation spectrale expérimentale du photovoltage
A- Champ magnétique nul
B- Champ magnétique non nul
1. InSb polycristallin
2. In,_Ga Sb
Diagrammes des énergies de transition en fonction du
champ magnétique
Analyse des énergies de transitions

Test de la méthode d'analyse et paramétres de bandes

de In Ga Sb
l-% "x

The experimental results are presented. Experimental

spectra are shown and compared to the simple model o4

chapten 11 . The s0-called "fan diagrams" of the transition

enengies versus magnetic gield are given for the 15 samples

studied. These diaghams are analyzed within the coupled

band scheme of chapter 1 to determine the band parameterns

gon each sample.
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CHAPITRE Iv

RESULTATS EXPERIMENTAUX ET ANALYSE

Nous allons présenter dans ce chapitre 1'ensemble des résultats

expérimentaux obtenus sur l'alliage In xGabe. Les paramétres de bandes

1-
de InSb et GaSb monocristallins ont déja été déterminés a plusieurs
reprises par des expériences de magnéto-optique [A72,FI73,R72,RO77]. Nous
avons cependant fait une série de mesures sur InSb polycristallin afin de
tester la méthode d'analyse présentée au chapitre I. Les résultats
concernant InSb seront donc comparés 4 ceux obtenus avec des spécimens
monocristallins [P66,RO77]. Nous illustrerons les résultats par la
présentation de quelques spectres enregistrés a diverses valeurs du champ
magnétique. Nous discuterons de la méthode d'analyse numérique des énergies
de transition et nous présenterons ensuite les paramétres obtenus pour

l1'alliage In xGabe. Leur variation en fonction de la composition sera

1-

comparée aux prédictions théoriques dans le chapitre suivant.

I. Variation spectrale expérimentale du photovoltage

A- Champ magnétigue nul

Nous avons rappelé dans le chapitre II que le photovoltage créé
d une barriére métal-semiconducteur variait avec le coefficient d'absorption
a du semiconducteur (éq. 5 chap. II). Nous avons aussi étudié la forme de
cette variation au voisinage de Eo pour un semiconducteur non perturbé par
un champ magnétique. Les courbes des figures 19 et 20 représentent les
spectres photovoltaiques obtenus expérimentalement avec des cellules
Au—Inl_xGabe-In pour x = 0.33, 0.42, 0.905, 0.92 & 6K, en champ magnétique
nul. Le maximum de pente est indiqué sur chacune des courbes par un trait

vertical (M). L'énergie (Eo) obtenue par l'analyse des spectres en champ

magnétique (Voir plus loin section III) est indiquée par un autre trait
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vertical. On voit (figure 19) que Eo correspond assez bien a M pour

X = 0.33 et 0.42 alors que M apparait a une énergie nettement inférieure

a EO (figure 20) pour les deux autres spécimens. Cette différence peut
€tre due a des effets excitoniques comme nous le suggérons par une
approximation simple. L'énergie de liaison de 1l'exciton (15, Ts) (notation
de la référence B71) a été estimée a E_= 2 meV (GaSb) et E = 0.5 meV
(InSb) . Supposons que cette énergie de liaison varie linéairement a

travers l'alliage In xGabe (cette variation est probablement non linéaire

1=

dans la réalité [M74]). On obtient alors Eb ~ 1.86 meV (x = 0.905) et

E_ = 1.88 meV (x = 0.92). Si l'on attribue le maximum de pente M a la
transition excitonique, 1'énergie E0 du gap est donnée par

E0 =M+ Eb
et 1'on trouve EO =~ 718.1 meV (x = 0.905) et EO = 719.6 meV (x = 0.92)
alors que les valeurs obtenues par l'analyse des spectres en champ magnétique
sont Eo = 718 meV (x = 0.905) et Eo = 719 meV (x = 0.92). Pour x = 0.33
et x = 0.42 les énergies de liaison de 1l'exciton peuvent &tre évaluées par
la méme méthode, elles sont de l'ordre de 1 meV ce gui correspond a l'erreur
totale sur EO - M. Il faudrait donc introduire les effets excitoniques
[367] dans 1'équation 7 du chapitre II qui donne le coefficient d'absorption
a champ nul si 1'on voulait déterminer E0 a partir de ces spectres. Dans
tout le reste de ce travail les valeurs de E0 seront déterminées par 1 'ana-
lyse des transitions entre niveaux de Landau. En n'utilisant que celles
qui ne sont pas influencées par les excitons on obtient une valeur de Eo

fiable.

B- Champ magnétique non nul

1) InSb polycristallin

Le modéle développé dans le chapitre I pour décrire les
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semiconducteurs III-V perturbés par un champ magnétique montre que les
transitions interbandes entre niveaux de Landau dans un monocristal sont
anisotropes (figure 8), ce qui a été vérifié expérimentalement [P66].
Nous avons montré que cette anisotropie influengait l'allure des spectres
obtenus avec des polycristaux qui devaient montrer des structures plus larges
et moins nombreuses. C'est ce qu'on peut observer sur les courbes de la
figure 21 qui représentent les spectres photovoltaiques expérimentaux
obtenus avec InSb monocristallin [R077], B//[111] et InSb polycristallin
avec B = 3T. Les deux expériences ont été réalisées avec des spécimens de
type n de méme concentration (n = 1016cm—3 a 300K). On remarque gue les
pics a participation excitonique observés dans le monocristal [RO77]
disparaissent (A) ou sont moins bien définis (B) dans le polycristal. Comme
nous 1l'avons mentionné plus tét (chap. I, V B) le déplacement des structures
excitoniques en fonction du champ magnétique est anisotrope [AL74, C75].
On peut donc s'attendre dans le polycristal d un élargissement de ces
structures et méme éventuellement d leur disparition. Nous n'avons pas
voulu explorer plus avant ce probléme et dans toute notre analyse les
premiers pics des spectres ne seront pas utilisés dans la détermination des
paramétres de bande. Remarquons cependant qu'il serait intéressant d'étudier
les excitons dans les alliages semiconducteurs afin de déterminer par
exemple la variation de leur énergie de liaison en fonction de la composition
[M747.

Sur la figure 22 nous avons comparé le spectre expérimental obtenu
avec InSb polycristallin a B = 3T au spectre théorique calculé avec les
relations (5) et (10) du chapitre II. Les énergies de transition utilisées

dans la relation qui donne a(B) (10, chap. II) ont été calculées a 1l'aide

. 44 44
des matrices H'oa et H'ob (38 et 39 chap. I). Les paramétres de
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bandes dumodéle sont ceux que nous avons obtenus par l'analyse compléte
des énergies de transitions observées a diverses valeur du champ (voir
plus loin section III de ce chapitre). Nous verrons qu'ils coincident
assez bien avec ceux caractérisant des échantillons monocristallins. Les
matrices ont été diagonalisées pour la valeur moyenne sur 41 de £ (9,¢)
(34 chap. I) qui décrit l'anisotropie des niveaux de Landau en premiére
approximation. Les énergies de transitions sont indiquées par des traits
verticaux, elles correspondent d mieux que 0.5 meV aux maximums de pente
sauf pour les premiéres structures. Il faut rappeller que non seulement
les effets excitonigues ne sont pas inclus dans le calcul du photovoltage
mais aussi qgue le coefficient a(B) a été calculé en tenant compte unique-
ment des trous lourds. En réalité les transitions a partir des niveaux de
trous légers, avec leurs excitons associés [AL74] participent aux structures
apparaissant aux plus basses énergies [P66, RO77, voir aussi le tableau IV l].

Nous avons donc observé expérimentalement 1'élargissement et la
diminution du nombre d'oscillations dans les spectres photovoltaiques
réalisés avec des polycristaux (figure 21) comme le modéle de bandes couplées
du chapitre I le prédisait. En outre, les résultats de la figure 22
montrent que l'analyse des spectres photovoltaiques en champ magnétique peut
€tre faite avec une précision satisfaisante en choisissant pour énergies de
transition les maximums de pente sur ces spectres.

2) Inl_xGabe

Un total de 130 spectres différents a été enregistré sur les 15
échantillons de Inl_xGabe qui ont servi a obtenir les résultats présentés
dans ce chapitre. Nous avons choisi quelques courbes représentatives pour

illustrer ces spectres. Les fiqures 23 et 24 représentent la variation

spectrale du photovoltage obtenue a 6K avec des échantillons dont la



PHOTOVOLTAGE

ENERGY (meV)
400 500

X= 042

T=6K
B=65T
in,_, Ga, Sb

} i 1 L
33 3.0 27 24
WAVELENGTH ().\m)

Spectres expérimentaux de deux échantillons de Inl_xGabe (x=0.33 et x=0.42) a 6K

et B=6.57T

Lo



PHOTOVOLTAGE

ENERGY (meV)

750 800
| |

In,., Ga, Sb

T=6K
B=7T

[.7 1.6

1.5

WAVELENGTH (}Am)

Figure 24

Spectres expérimentaux de deux échantillons de Inl_

et B=7T

xGabe (x=0.905 et x=0.92) a 6K

86



99

composition est donnée par x = 0.33; 0.42 (B = 6.5T) et x = 0.905; 0.92

(B = 7T). Comme dans le cas de InSb présenté sur la figure 21 les effets
excitoniques peuvent influencer les pics de plus basse énergie et le
nombre d'oscillations observées est relativement limité. Cette limitation
est, dans la plupart des cas due aux effets d'anisotropie décrits au cours
du chapitre I. Dans d'autres cas cependant, 1l'influence de certaines

bandes d'absorption de l'eau et de CO, sur les spectres n'a pu étre

2
complétement éliminée par le systéme de division et nous avons du alors
restreindre le domaine d'énergie examiné. Le choix des compositions
étudiées a d'ailleurs été dicté en partie par la présence de ces bandes
d'absorption.

Pour chaque échantillon, des spectres photovoltaiques ont été
enregistrés tous les 0.5T, de 0 a 3T pour les compositions x < 0.13 et
de 0 & 7T pour 0.27 £ x £ 0.92. Les énergies de transition sont ensuite
mesurées sur chaque spectre et peuvent &8tre alors analysées en fonction
du champ magnétique.

II. Diagrammes des énergies de transition en fonction du champ magnétique

Les quinze figures notées 25/i(x), avec i variant de 1 3 15 et
(x) indiquant la composition de 1'échantillon étudié, représentent les
énergies de transition expérimentales ainsi que la variation théorique de
ces énergies en fonction de B. La taille des points correspond a l'erreur
expérimentale. Les transitions sont identifiées dans le tableau IV 1 avec
la notation standard [P66]. Avant d'entrer dans 1l'analyse de ces diagrammes
on peut noter qu'ils ont tous la méme allure et que, sur chaque figure,
les lignes théoriques convergent a champ nul vers une méme énergie qui est

Eo' le gap (F6 - T figure 1 chap I) du spécimen correspondant. Les

8!
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TABLEAU IV 1

Identification des transitions observées dans Inl_xGabe

- - + +
(Figures 25/i(x)) . a (b ) tous lourds, a (b ) trous légers

o{B) bande de conduction

25[clx) 4 s b TrensEom
Fogure
1 (©) o b (-1) > plo) ; b™(1) = o)
| a ot (1) = ole) ; HH (L)
l b ot (o) —=d1) ; bt(o) = (1)
2 HH(3 1, 2)
3 HH(Y,43) at () - o)
m73 HH(M-H, m-l,m)
2 (29) o bt (-0 > p) 5 B(Y = P
‘ HH(2,1) 5 a*()->ele)
HH(2 1, 2)
3 HH (4, 2,3) 5 at (&) - <o)
m>3 HH (h4, mar, m)
0 bt (-0 » plod 5 b7 () — plo)
5 (59) | HH(&D 5 at() »«(e)
Mz 2 HH (M4 m-1, m)
Qo (V) 2e(0) , a*(-) » ollo)
L (%5) ob b(1) = po) ;, B'C) - peo)
s at (1) - & (o)
' B HH (2,0
"7 * HH Cm 41, m-1, m)
0 bt(-0) —» p©) ; b(H- p)
'a(lbO) l Ry 2, 1) ) a+(|)_>d(°)
m2 2 HH (M1, m=1, m)




at(-) = olo) o~ () —> (o)

0 a
& (279 o b b0 — plo . B (y— (o)
| HYR, 1) at (1) = o)
L HH(3,1,2) ;5 BT p (o)
m> 3 HH (M4, m-)m)
O bt (-1)=> ) ; b - 3
7 (3%9) | HiC2, 1) o at(1) S (o)
2 HH(31L,2) 5 bty = pCO)
m >3 HH (maty, m-1, m)
O bt (-1 > (e) 5 bV - [A(9)
(L) \ a ot (1) Dol(0) L HH (A1)
I'b ot (o) acy ;) bi(o) » P
nZ 2 HA (M4, m-1,; m)
0 bt(-0—= plo) () - (3(0)
g(629) I HH (8D
My 2 HH (m+1, m-1,m)
© btH(-0) - plo) - bT(1) = o)
lo (670) | o HH (2, D
I'b at () 2o); a*(o) (1) NOEXD,
2 HH(L,2) 5 HH(32)
m» 3 HHCw, aa m)
|| (Too) O bt(1) = plo) 5 b1 » plo)
l HH(Z Y 5 at(1) = d(o)
mz 4 HH (M), M1, o)
O bt(-) - pCo) ;, wi()
12 (Tho ‘ HH(L e S
1) et = A(o)
" HH (m+1, m-, m)
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courbes théoriques ont été calculées avec le modéle du chapitre I dans
lequel les paramétres de bande ont été ajustés afin d'obtenir le meilleur
accord possible avec les énergies expérimentales. L'accord général est

bon, sauf pour quelques points des premiéres transitions et pour quelques
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autres d plus haute énergie. Pour ce qui concerne les premiéres transitions

(n < 2 sur les figures 25/i(x)) ce désaccord n'est pas surprenant puisque
nous n'avons pas inclu d'effets excitoniques dans nos calculs. Dans le
cas des points a plus haute énergie le désaccord provient d'une mauvaise
mesure expérimentale due d la présence de bandes d'absorption parasites
(H20 et CO2 principalement) qui n'ont pas pu étre complétement éliminées.

Ces derniers points sont néanmoins inclus dans 1'analyse numérigue.

III. Analyse des énergies de transition

On commence cette analyse par 1l'identification des transitions
observées. Pour cela on débute par InSb dont le diagramme (25/1(0)) est
identifié par comparaison avec les résultats obtenus sur des monocristaux
[P66, RO77]. On étudie alors l'échantillon suivant (x=0.025) et les
énergies observées sont identifides par comparaison avec celles de InSb.
On procéde ainsi de proche en proche a travers l'alliage. Chaque
échantillon est alors analysé individuellement a 1'aide du modéle de
bandes couplées développé au chapitre I.

Les paramétres a déterminer sont les suivants:

a) Eo’ la largeur de bande interdite (gap) au point I'. Elle est
obtenue directement par la convergence des points expérimentaux

(n > 2) a champ nul.

b) Ao, la séparation spin-orbite (31 chap I). Elle n'est pas

déterminée directement puisque nous n'avons pas observés de

transitions a partir des niveaux de la bande T7 (figure 1 chap I).
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c) EP, le paramétre d'interaction entre la bande de valence et la
bande de conduction. (31 et 48 chap. I).

d) F, le paramétre d'interaction entre la bande de conduction et
les autres bandes. (30a chap. I).

e) Yy Yo Y les paramétres modifiés de Luttinger (33 chap. I)
qui représentent l'interaction des bandes de valences avec les
bandes autres que la bande de conduction. On peut aussi bien
déterminer Yi, Y; et Yg les paramétres de Luttinger gqui sont
reliés de fagon simple aux y; [Voir relation 48 chap. I et Annexe
a].

Tous ces paramétres ont déja été obtenus par plusieurs auteurs dans InSb
et Gasb [P66, P67, R72, FI73, RO77 et références citées dans A72].

Seules les matrices H'gi et Hlié (38, 39 tableau I 3) sont
utilisées pour calculer les énergies de transition. L'anisotropie est
alors décrite par la fonction f£(6,¢) (34 chap. I), et, suivant la méthode
d'analyse choisie plug t&t (chap. I, IV B) nous remplagons dans ces deux
matrices la fonction £(6,¢) par sa valeur moyenne calculée sur 1l'angle
solide Q estimé pour chaque échantillon a 1l‘'aide des photographies de
réflection de Laue (Voir chap. II, I A).

Il y a donc 6 paramétres a déterminer en comparant les énergies
calculées aux valeurs mesurées. Les études de convergences numériques
avec un trop grand nombre de paramétres ajustables sont assez hasardeuses
pour qu'il soit nécessaire d'étudier d'abord l'importance de 1'influence
de chacun d'eux dans le calcul numérique. Nous avons utilisé pour cette

étude les équations approximatives qui donnent 1l'énergie des niveaux de

Landau dans les bandes qui nous intéressent (45, 46, 47 chap I). Nous
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avons calculé les dérivées de ces équations par rapport aux divers parametres
pour ensuite évaluer numériquement 1l'effet de chacun d'entre eux sur les
énergies de transition. Cette étude préliminaire a 1l'avantage de réduire

le temps de calcul 3 1l'ordinateur en permettant de contrdler la variation

des paramétres. Nous avons pu ainsi établir que les paramétres les plus
influents sur les transitions a partir des niveaux de trous lourds étaient

z . . L . L
Ep, Yi et Yg , étant entendu que la variation de y3 suit celle de Y,

L N . .
de sorte gque y_ - y2 reste constant. A et F ont une tres faible influence

3 0

sur les transitions de trous lourds, celles gqui sont le plus souvent
p . N L L
observées. Dans un premier temps,on donne a Yy~ Y2: A et F des valeurs
0
. . . L L . s .
fixes et 1l'on fait varier Ep' Yl et y2 pour faire converger les énergies

théoriques vers les valeurs expérimentales. Une fois un accord raisonable

atteint on introduit y§ - yg,

Ao et F dans le calcul de convergence qui
minimise la déviation standard entre 1'ensemble des valeurs calculées et

des valeurs expérimentales. Lorsque la déviation minimum est obtenue on
peut estimer la précision sur chaque paramétre. Pour cela nous avons cherché
de quelle quantité maximum chacun d'eux pouvait varier sans augmenter la
déviation de plus de 1%. La faible influence deé% et F dans le calcul de
convergence est donc reflétée par un pourcentage d'incertitude relativement
important (= 20% en moyenne) sur leur valeur. Pour obtenir une meilleur
précision sur Ao il aurait fallu pouvoir observer des transitions a partir
des niveaux de la bande F7. Certains de nos échantillons donnant un bon
signal photovoltaique jusque dans la région d'énergie dans laquelle ces
transitions auraient dues €tres observées, nous avons essayé de les mettre

en évidence mais nous n'avons obtenu aucun résultat. Il est probable que

cet échec est dl a la faible intensité de ces transitions comparée a celles
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entre P8 et P6. Pour ce qui concerne F, on peut montrer qu'il influence
plutdt les énergies des transitions a partir niveaux de trous légers

[R?O]. Les seules transitions de ce type que nous ayons observé sont surtout
celles de plus basse énergie (n < 2 sur les figures 25/i(x)). Nous n'avons
pas essayé d'améliorer la précision sur F en incluant ces transitions

dans le calcul de convergence car ce sont elles qui sont le plus susceptibles
d'étre influencées par les excitons.

IV. Test de la méthode d'analyse et paramétres de bandesde In

Ga Sb
1l-x ax

Les mesures gue nous avons faites sur InSb polycristallin avaient
pour but de tester la méthode d'analyse proposée au chapitre I pour les

polycristaux avant de l'appliquer au reste de l'alliage In xGabe. Nous

l_
avons groupé dans le tableau IV 2 les résultats obtenus a partir de mono-
cristaux par d'autres auteurs et, en derniére colonne de ce tableau, les
paramétres déduits de 1'analyse des spectres photovoltaiques réalisés avec
InSb polycristallin. Pour compléter la comparaison nous avons indiqué,

en plus des paramétres obtenus directement, la masse efficace des électrons
de la bande de conduction mc et le quatriéme paramétre de Luttinger

L .
k~ [1L56, 33 chap. I] que l'on peut calculer avec les relations suivantes

[Voir Annexe A].

1 Ep 2 1 \ (1)
— e |+ 1 +
i 3 E E + A ) 1 F
(o] o} (o] 0
YL YL
KIJ' = YL - -*1_.{._& - 2.
; 3 3 3 3 (2)

Nous avons gardé Ao fixe dans 1'analyse en utilisant la meilleure valeur

expérimentale publiée [P67]. Paul Rochon [R077] a montré que 1'ensemble
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Paramétres de InSb
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Référence Z61 P67 P66, RO77 Nos résultats
Eo 23S.7 23¢.¢ 235.5 23551 5
(meV)
A 210 9 oo %10
(weV)
EP 1.4 21.92, 21.55¢t.¢g
(eV)
E 0.0 0.0 .03 .15
\.
m e 0.0lk5 0. o5 0.0145 O0.0l45 1 .0003
Me
LT
%" 3¢. 0 33.51 32.5 32.41 .
+
'D',_L 4.5 G L3 l4.3 lh. 3% .05
bL 6.2 15.65 15. 4 15.431 .05
e (3.2 1347 3.4 3.5+ |
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des paramétres de Pidgeon et al [P66, P67, P69] sont ceux qui représentent

le mieux 3 la fois les transitions entre niveaux de Landau et déplacement

des excitons avec le champ magnétique dans InSb monocristallin. L'accord

de nos résultats avec ces paramétres est bon et nous avons donc décidé
d'utiliser la méthode d'analyse ainsi testée pour étudier le reste de
l1'alliage. Chaque échantillon étudié est donc analysé suivant la méme
méthode, ce qui a permis d'obtenir les paramétres groupés sur le tableau

IV 3. Les erreurs expérimentales seront indiquées sur les courbes présentées
au cours du chapitre suivant. On peut, a partir des valeurs expérimentales
des paramétres et en tenant compte de l'incertitude sur ces valeurs, chercher
les courbes qui représentent le mieux la variation de chaque paramétre en

fonction de la composition. On obtient alors les équations suivantes:

Eo(x) = ,235 + .165 x +.413 x2

Ao(x) = .810 - .147 x +.,089 x2

Ep(x) =21.56 - 1.83x + 4.6 x2

F (x) = -0.003 - 2.14x + 0.85 x2 (3)
Yi = 32.24 - 22,91 x + 4.96 x2

y; = 14.19 - 11.50 x + 2.50 x 2

L
y3 =15.26 - 11.13 x + 2.36 x 2

Nous allons étudier la variation de ces paramétres en fonction de la
composition dans le chapitre suivant et nous comparerons nos résultats

4 ] 0] ]
avec ceux prédits par diverses théories ou obtenus par d'autres méthodes

expérimentales.
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TABLEATU v 3

PARAMETRES DE BANDES DE In _xGabe

1
Composition Eo Ao EP . L L L
{mev) (mev) (ev) Y1 Y2 Y3
0.00 235 810 21.54 0.0 32.4 14.3 15.4
0.025 241 805 21.46 -0.04 31.69 13.9 15.0
0.05 2475 805 21.58 -0.08 30.57 13.4 14 .4
0.085 256 786 21.59 |-0.2 30.50 13.31 14.41
0.13 2685 790 21.39 -0.3 29.63 12.85 14.0
0.27 318 775 21.44 |-0.6 26.32 11.21 12.36
0.33 345 770 21.43 -0.6 24 .97 10.54 11.69
0.42 386 760 22.03 -0.8 23.60 9.82 11.05
0.62 490 760 21.63 -0.8 19.71 7.92 9.12
0.67 5265 755 22.20 -1.05 19.50 7.78 9.04
0.70 545 750 22.66 -1.15 18.80 7.44 8.69
0.74 575 745 22.71 -1.15 18.31 7.20 8.45
0.88 705 750 24.16 -1.25 15.87 5.97 7.27
0.905 718 755 23.56 -1.25 15.63 5.85 7.15
0.92 719 755 23.53 -1.25 15.20 5.64 6.94
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CHAPITRE v

VARIATION DES PARAMETRES DE BANDES DANS In xGabe

1-

I. Etudes théoriques de Eo(x) et Ao(x)
A- Variation de Eo(x)
B- Variation de Ao(x)
II. Variation expérimentale de Eo(x) et Ao(x) dans Inl_xGaXSb
III. Masse efficace de la bande conduction (mc)
. > >
A- Methode k.p
B- Mesures expérimentales de m et corrections du
. > >
modele k.p
C- Variation de F et E_ dans In Ga Sb
P 1-x x
D~ Variation de m, calculée dans le modéle de bandes
couplées
IV. Pacteur de Landé de la bande conduction (gc)

V. Paramétres de Luttinger et masses efficaces de la

bande de wvalence

1t is shown that the measured values of E_, AO, Ep, F and
the y-parnametens in Inl_xGaXSb can be used directly to
caleulate the eggective masses and 9. throughout the alloy
nange. Internband mixing caused by alloy disornder Leads

to a non Linear variation of all the band parameterns.
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CHAPITRE \'%

VARIATION DES PARAMETRES DE BANDES DANS

In Ga Sb
1-x x

Nous avons donc, au cours des chapitres précédents, mis au point
une méthode qui nous a permis d'obtenir les principaux paramétres de bandes
de Inl_xGabe. Nous allons maintenant étudier la variation de ces para-
meétres a travers l'alliage. Certains ont déja fait 1'objet de recherches
expérimentales et théoriques et nous rappellerons briévement les résultats

publiés que nous comparerons a ceux gue nous avons obtenus.

I. Etudes théoriques de Eo(x) et Ao(x)

Lorsqu'on élabore un alliage de type (AC)x(BC)l_x dont les
éléments constitutifs AC et BC sont des semiconducteurs III-V, le solide
cristallise sous forme cubique & faces centrées avec une structure zinc-
blende. On sait que cette structure est formée d'un ensemble de deux
réseaux cubiques identiques déplacés 1'un par rapport a 1‘'autre d'un
vecteur (%y %y %) ol a est le paramétre du réseau. Les atomes de type C
se répartissent sur 1l'un des réseaux, les atomes A et B se répartissent de
facon aléatoire sur le second. Ce type d'alliage que 1l'on appelle parfois
pseudo-binaire [W62] a donné lieu a de nombreuses études expérimentales et
théoriques [W62, MA64, Voir aussi par exemple les références citées dans
c78].

Du cOté expérimental, les deux points les plus importants sont
les suivants:

(a) Dans la plupart des cas, la variation des paramétres EO,AO, m,

est non linéaire [Voir références dans V70, V72, BE73]. La méme remarque

s'applique aussi & des énergies comme Al par exemple [BE73] dont nous ne
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parlerons pas car elles n'ont pas été déterminées dans ce travail.

(b) Les structures observées, par exemple celles dues aux transitions
Eo ou Eo + AO, ne sont pas notablement plus larges dans les alliages que
dans les composés binaires [AL72, M75]. Les modéles théoriques ont donc
essayé de rendre compte de ces deux observations. La difficulté principale,
du point de vue théorique, vient de 1l'existence du désordre dii a la distri-
bution aléatoire des atomes de type A et B sur le réseau cristallin. Il
semble, au premier abord, que ce désordre permet d'expliquer la non linéarité
des variations mais qu'il devrait entrainer un élargissement des structures
[P55]. C'est & partir de cette contradiction avec 1l'évidence expérimentale
que certains auteurs ont proposé un modéle négligeant le désordre mais
expliquant la forme de la variation des paramétresEO et AO [H74]. Un
travail récent [C78] montre que le désordre peut &tre la cause de la
variation non linéaire des paramétres tout en ne créant aucun élargissement
notable des structures. Nous allons rappeller briévement les arguments
des différents auteurs.

A- Variation de Eo(x)

Une approche naturelle du probléme est celle de 1'approximation
du cristal virtuel (VCA). Dans cette approximation le potentiel dli aux
atomes A et B est séparé en deux parties, l'une périodique et 1'autre

apériodique [p55].

> -> -

Vper (r) = x VA (r) + (1-x%) VB (x) (1)
> - >

Vaper (r) = VA,B (r) - Vper (r) (2)

S > — > . ‘g soma s > z
ou VA B(r) = VA(r) si la position définie par r est occupée par un atome
14
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A et VA,B(z) = VB(f) si cette position est occupée par un atome B. On
néglige Vaper(g) et le probléme peut &tre étudié par les méthodes standard
de calcul de bandes puisque le potentiel restant est périodique. Il faut
remarquer que méme avec cette approximation la variation du gap EO en
fonction de la composition x n'est pas linéaire parce que dans aucune
méthode standard de calcul de bandes EO n'est une fenction linéaire du
potentiel [V70]. I1 a été observé expérimentalement que Eo(x) variait de
facon quadratique:

Eo(x) = at bx + cx2 (3)
Le paramétre c est appellé paramétre de courbure (bowing) .Van Vechten et
Bergstresser [V70] ont utilisé la Méthode Diélectrique (DM) [PH69, v69]
dans la VCA pour calculer la variation de Eo(x) dans divers alliages. Ces
auteurs montrent que le paramétre de courbure intrinséque c, calculé avec
la simple VCA avec un potentiel moyen, est nettement inférieur dans la plupart
des cas a la valeur expérimentale de c. Ils introduisent alors l'effet du
désordre par 1l'intermédiaire d'une fluctuation moyenne du potentiel que

1'on peut écrire:
c,,=be z|—~-—]e s (4)

ol 2 est le nombre de valence

——
n
N
n
N
o]
0]
o+
o
1]
N

[rC+ (1-x) rp + X rA]

ol rA, rB et rC sont les rayons des atomes A, B et C et ks est le nombre

d'onde d'écran de Thomas-Fermi; b est un paramétre ajustable qui permet de
compenser les effets d'écrantage acourte distance qui sont trop grands.

I1s définissent alors le paramétre de courbure extrinséque c :
e

K (5)
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ol K est un paramétre ajustable qui a la méme valeur pour tous les alliages.

Le paramétre de courbure total est donc:
c=¢c, tc (6)

K est calculé pour que la valeur théorique de c de ZnS - Te coincide avec
la valeur expérimentale. Cet alliage est celui dont la variation de EO (x)
présente la plus grande non-linéarité. Notons que des résultats expérimen-
taux plus récents sur 2nS - Te [H73] ont donné une valeur de K différente de
celle calculée par Van Vechten et donc un ensemble différent de valeurs de
c pour tous les alliages considérés [H74].

D'un autre c6té, Hill [H74], en s'appuyant sur 1l'absence d'obser-
vation expérimentale d'élargissement, a suggéré 1l'utilisation d'un potentiel
dans la VCA qui varie, indépendamment de tout effet de désordre, de facon

non linéaire. Il obtient alors le paramétre de courbure:

rA+rB
Ze ——u—— 112 1s a/3
c = (if- -if—) exp 0“5- 2 ) (7)
41 £, A B

ol S est une constante d'écran et a est le paramétre du réseau cristallin.
Les valeurs numériques de c calculées avec les relations (6) et (7) sont
sensiblement les mémes dans tous les alliages III-V [H74]. Plus récemment,
Siggia [S74] et Chadi [C77] ont montré qu'il fallait tenir compte du désordre
dans les alliages sans toutefois résoudre le probléme posé par 1'absence
d'élargissement dans les structures espérimentales.

Chen et Sher [C78] ont appliqué 1'approximation du potentiel
cohérent (CPA) a 1'étude de Eo(x) et de la bande de valence dans les alliages

ITI-V. 1Ils montrent, dans un calcul 3 une bande (les états d'énergie des

atomes de type A et B forment une méme bande) que le désordre dans l'alliage a
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une contribution primordiale & la non-linéarité de Eo(x) tout en ne
créant qu'un trés faible élargissement des structures interbandes. Ils
montrent aussi que les modéles de Van Vechten [V70] et Hill [H74] sont
deux approximations particuliéres de la CPA. Leurs calculs sont incomplets
mais ils permettent de conclure que le désordre est la cause principale

de la variation non linéaire de Eo(x) et que ce désordre n'entraine pas
d'élargissement des structures expérimentales.

B. Variation de Ag(x)

Ce méme désordre permet aussi d'expliquer la courbure derbd,
mais jusqu'a présent seuls des modéles semi-empiriques ont été proposés.
En suivant 1'idée de Van Vechten, Berolo et al [V72, BE73] montrent que
les variations expérimentales delh)dans les alliages ou elles ont été

mesurées peuvent tre assez bien représentées par la relation suivante:
=11 - A 8
a0 = [1-ym]a x) (8)

ol AOV(x) représente une interpolation linéaire delx)et y(x) est donné
par la relation

2
“aB

y{x) =x (1 - x) ——— (9)

K EOV(x)

Cette correction y(x) a pour but de tenir compte du mélange entre la bande
de conduction (BC) et la bande de valence (BV) au point I'. Berolo et al
[BE73] expliquent que ce mélange est causé par le désordre d'alliage. Ce
désordre crée aussi une interaction entre les bandes de valence et la
bande "split-off" (SO) mais cet effet surl&)est faible comparé au premier

[V72]. Deux expressions peuvent €tre employées pour le gap moyen éo :
v
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-1
~ 2 1
= +
(a) EOV 3 [E = z (10)
ov ov + ov

moyenne géométrique,

~ on

E = 4+
(b) ov Eov 3 (11)

moyenne arithmétique.
On utilise 1l'une des deux moyennes suivant que dans le calcul de bandes
1l'interaction spin-orbite est traitée avant (moyenne géométrique) ou
aprés (moyenne arithmétique) avoir inclus le mélange s-p. Lorsque E,
est petitil est donc préférable d'employer la seconde moyenne [I74]. Dans

les deux relations (10) et (11) EOV est calculé suivant 1'équation (3) avec

Chadi [C77] utilise la méthode des liaisons fortes (tight- binding)
pour montrer que le désordre est a l'origine de la courbure der(x). T1
obtient un bon accord numérique avec les résultats expérimentaux non sans
avoir ajusté de 15 a 20% la valeur du potentiel de perturbation mélangeant
les états s et p.

II. Variation expérimentale de Eo(x) et Ao(x) dans Inl_xGabe

La variation de E_(x) dans Inl—xGabe a été mesurée a diverses
températures par plusieurs auteurs qui en ont déduit la valeur de c (équation
3) . Nous avons regroupé ces résultats avec les valeurs théoriques dans le
tableau V 1 pour les comparer au paramétre de courbure ¢ = 0.413 gue nous
avons déduit de la courbe expérimentale de la figure 26. Les points

expérimentaux sur cette figure sont tirés du tableau IV3 et leur dimension

correspond a 1'incertitude expérimentale ( =+ .5 meV).
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Variation de Eo en fonction de la composition dans

In Ga Sb
l1-x x
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TABLEAU V 1
Paramétre de courbure de Eo(x) dans Inl_xGabe
Théorie Expérience
dM “ VCHb) (415) 6K) (80- 30 K) (4 .2K) (3e0K)
036~ 0k 0387 ou® 04150 o4 42l
0.427

(a) Ref. V70 (eg. 6)

“(b) Ref. H74 (eq. 7)

(c) Ref. A76

(d) Nos résultats

(e) Ref. A74

(f) calculé d'aprés W67

(9) Ref. W6l

(h) calculé par Hill [H74] (eq. 6) en utilisant la méthode de
Van Vechten [V70] d'aprés une mesure différente du paramétre

K (eq. 5) [H73].

133
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On note d'abord sur le tableau V1 que les deux modéles théoriques représentés
par les équations (6) et (7) donnent des valeurs de c a peu preés identiques

pour In xGabe. Rappelons que ces valeurs sont calculées pour un solide

1-

N

a OK. La variation de c avec la température n'a été étudiée que de 300 a
80K [A74] et c est constant dans cet intervalle, la méme constance a été
observée dans d'autres alliages [AL72, M75]. Nos mesures a 6K ont donné
une valeur en excellent accord avec ces résultats. La valeur ¢ = 0.33
[A76] a été déduite de mesures de photoluminescence, mais la complexité de
la forme des raies observées rend l'analyse qui en est faite plutdt discutable.
Nous n'avons pas observé de transitions a partir des niveaux de
Landau associé a la bande $.0 et donc comme nous l‘'avons expliqué dans le
chapitre IV notre détermination de Ao(x) n'est pas trés précise (Figure 27).
Sur cette figure la courbe (b) représente la meilleure variation quadratique
passant par les valeurs expérimentales et par les valeurs connues de Ao dans
InSb et Gasb [A72]. La courbe (a) est une interpolation linéaire entre ces
deux valeurs, les courbes (c) et (d) ont été calculées avec le modéle de
Berolo (équation 8) et les deux Valeurspossiblesde;].ov (10 et 11). Nous
n'avons pas essayé d'ajuster les paramétres du modéle de Berolo en fonction
de notre résultat expérimental car cet ajustement n'aurait d'intér@t que si
notre mesure était plus précise. La variation calculée par Hill [H74] avec
son modéle négligeant le désordre donne une non linéarité nettement plus
grande que celles des courbes de la figure 27. Dans le tableau V2 nous
comparons les déviations entre les courbes b, ¢, d et a (on) pour x = 0.5.

Les seules mesures de Aodans In xGabe en dehors de la notre ont été faites

1-

N

a 80K [A74] et semblent n'indiquer aucune courbure de A (x).
o

A  est utilisé dans diverses équations pour calculer certains paramétres
0
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TABLEAU V 2
Différence a x = 0.5 entre on (linéaire)et AO

dans In Ga Sb
1-x x

Expérience Théorie

) C d)
Aoy o <159 s> go© 75

(tme\)

(a) Ref. A74

(b}, (¢}, (d) courbes b, c, d de la figure 27
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de bandes mais son influence est faible. Nous pourrons donc utiliser les
valeurs expérimentales de Ao que nous avons obtenues ici pour les calculs
de mc et gc par exemple,

III. Masse efficace dela bande de conduction (mc)

A- Méthode k.p

.

» . _> 3 . 7
Dans 1l'approximation k.p, la masse efficace mc est reliée au gap

E , a la séparation spin orbite A et a divers paramétres d'interaction
o o

entre les bandes au pointT [R59]. Selon le degré d'approximation utilisé,
le nombre de paramétres qui entrent dans le calcul de mC varie. Dans
1'approximation & 3 bandes (CB, VB, SO) on néglige complétement 1'inter-
action de CB avec des bandes autres que VB et SO. La masse mc est donnée
par la formule de Kane [K56].

E

1 1

|

Py
St

) (12)

2
—_— —_ e —
m E E + A
o] o} o o

Dans 1'approximation & 5 bandes on ajoute aux trois précédentes les deux
bandes de conduction de symétrie p (Figure 28) P; et Fg .
Si 1l'on néglige toutes les autres interactions on obtient m par la relation

suivante:

2 1 P 2 1

1 Ep
i O sy el B B *
C 0 (o]

(13)

ou Eé représente 1'énergie d'interaction entre les bandes de conduction

r’ et 1°

4 (Figure 28).

[
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Figure 28

Schéma de bandes au point I' pour un

semiconducteur III-V
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bans le modéle de bandes couplées que nous avons utilisé au long

. . . . c v ]
de ce travail, nous traitons exactement 1'interaction Fl -T |, mais

4
les autres interactions, incluant celles décrites dans le modéle 3 5 bandes,

sont traitées sous forme de perturbation (Voir chapitre I). Dans ce cas

la masse m, s'éerit [a72]

E 2 1

1

— =1 +

- ( E +a ) + 2F (14)
o] 0o o} 0

w
=

Le dernier terme a été défini au chapitre 1I:

2
Fo_ 3 [fs IPX 1P4 (nr£)>]
n,L E -E
o} n
ol la sommation inclu tous les états Ia excepté F4V. Le dernier terme de
(13) est donc englobé dans F. En réalité les bandes de symétrie P4 assez

proche de Il pour avoir une contribution notable a m (3 cause du dénomina-

(e}

4 de la figure 28.

teur dans l'expression de F) sont les bandes T

. . 2 D>
B- Mesures expérimentales de mc et corrections du modele K.Pp

Des mesures de mc par différentes techniques (rotation Faraday,
réflectivité infrarouge etc.) ont été faites sur de nombreux alliages III-V
dont In,_ Ga Sb [a69]. 1'analyse de ces expériences nécessite toujours
des corrections pour tenir compte entre autres de la température 3 laquelle
les mesures ont été effectuées. Ce type de corrections, bien que clairement
établi par Ehrenreich [E57], ne facilite pas la comparaison avec les valeurs
calculées par la méthode ;;E. Néanmoins, il a été établi que les valeurs
calculées par 1'égquation (12) en interpolant linéairement Ep étaient trop

faibles dans tous les alliages ou m, a été mesurée a 300K. Berolo et al

[BE73] ont donc proposé de modifier la relation (12) en faisant intervenir
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le mélange au point T entre les diverses bandes (BC, BV et SO), ce mélange
étant essentiellement causé par le désordre d'alliage. Cette correction
semi-empirique a 1'équation (12) inclue les effets des masses de trous
lourds (mhh) et légers (m h) ainsi que de la masse efficace de la bande

£

SO (mS ), toutes ces bandes prenant un caractére s-p sous l’action du

0
potentiel apériodique. En l'absence de mesures de ces masses dans les
alliages il a été supposé qu'elles variaient linéairement entre les valeurs
connues qu'elles ont dans les composés hinaires. Tout comme pour mc et E,
il existe des relations représentant la variation de ces masses avec la
température [C69] qui permettent de faire les corrections éventuellement
nécessaires. L'accord entre les valeurs ainsi corrigées et les valeurs
expérimentales est assez bon en général.

Plus récemment, Hermann et Weisbuch [H77] ont utilisé le moddle

a 5 bandes (équation 13) en ajoutant un terme correctif C afin d'inclure les

effets des bandes autres que TV et I

. E et E' sont déterminés dans les
4 4 P p

composés binaires a partir de mesures de T, et de 9’ le facteur de Landé

de la bande de conduction qui est relié & ces deux paramétres. Ces auteurs
fixent la correction C pour tous les semiconducteurs III-V a partir d'expériences
de magnéto-optique sur Ge [a70]. 1Il1s identifient C & 2F (équation 14) car

Eé est nul dans Ge pour des raisons de symétrie. Les deux bandes de

conduction ayant la méme parité. EP et Eé sont supposées varier linéaire-
ment dans les alliages et l'accord obtenu entre les valeurs calculées de cette

facon et les mesures faites sur Ga xInxAs et Inl—xASbe semble satisfaisant.

l_..
Remarquons toutefois que les corrections faites pour tenir compte de la

température ne sont pas clairement décrites.

- z »
Les valeurs de m obtenues par des expériences de magnéto-optique
c
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(équation 14) dans de nombreux semiconducteurs binaires III-V [A72, R76 ]
sont en excellent accord avec celles mesurées par d'autres méthodes.
L'équation 14 issue du modéle de bandes couplées est donc correcte dans
les composés binaires. Si il s'avére qu'elle fonctionne encore dans les
alliages sans qu'il soit nécessaire d'y apporter de corrections, cela
voudra dire que la méthode générale développée au chapitre I s'applique
bien aux alliages puisque les paramétres EO,AO, Ep et F utilisés dans le
calcul de mc proviennent de ce modéle. Autrement dit c'est 1l'accord entre
les masses mC calculées avec (14) et celles mesurées directement par
ailleurs qui nous permet, avec bien sur le méme genre de comparaison pour
les autres paramétres, de justifier 1l'emploi du modéle de bandes couplées
pour des alliages tels que Inl_xGabe.

Nous allons donc montrer que les valeurs expérimentales de Eo'
Ao, EP et F issues de l'analyse des spectres photovoltaiques d 6K permettent
de calculer mc dans l'alliage Inl_xGabe et d'obtenir d'excellentes valeurs
sans qu'il soit nécessaire d'ajouter aucune correction. Les effets du

désordre d'alliage sont inclus dans les variations de Eo' AO, Ep et F.

C- Variations de F et E dans In Ga Sb
D 1-x x

Nous avons déterminé Ep et F par l'analyse des spectres photo-
voltaiques (tableau IV 3). La variation de ces deux paramétres en fonction
de la composition est représentée sur les figures 29 et 30. EP varie de
facon non linéaire et nous avons tracé la meilleure courbe quadratique
(a) tenant compte de l'erreur sur chaque point expérimental. F est obtenu
avec moins de précision et il est difficile de déterminer la forme de sa
variation, nous avons néanmoins montré qu'elle pourrait €tre faiblement

non linéaire sur la figure 29.
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Nous allons montrer que si le désordre et les contraintes qui
s'en suivent dans le cristal créent un mélange s-p entre les bandes de
valence et de conduction du point I', [$74], ce mélange qui doit dépendre

de la composition peut expliquer la non linéarité de Ep'

144

Si la bande de conduction contient un faible pourcentage d'états

P et si la bande de valence contient des états$S onpeut Zecrire les fonctions

d'onde de la fagon suivante [S74]:

v o= a-gHts+ £ b

o] /3— 1 i (16)
i, 23

vi= a9 p tas

avec Pi = X, Y, Z (notation de 16 chap. I) ou les coefficients sont tels
que les fonctions soient normalisées et orthogonales. Cette derniére
condition qui exprime que les bandes de conduction et de valence sont

de symétries différentes donne

V3
B = > 1 (17)
(L +20)°

L'énergie d'interaction en 1'absence de mélange s'écrit (Voir 30b et 48

chap. I)

_ 2
Epo—2|$ s|p. | ®>] (18)

On peut alors exprimer EP 1'énergie d'interaction en présence de mélange
s-p en utilisant les relations (16), (17) et (18)

[(1-052)% -5 4 iﬂ—] B
34 Po

=
[[]

E =——— E (19)
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E varie linéairement entre InSb et GaSb et en prenant les deux valeurs
0
extrémes de la courbe (a) de la figure 30 on obtient

E = 21.6 + 2.7x (20)

P,

I1 est impossible de connaftre la dépendance exacte de o par rapport a xX.

Nous avons donc choisi la forme de variation raisonnable suivante:

a2 = aoz x (1-x) (21)

Nous avons ajusté a02 pour que la courbe de Ep(x) soit en bon accord avec
la courbe expérimentale (a). La courbe (b} de la figure 30 a donc été
calculée avec 1l'équation (19) dans laquelle on a substitué (20) et (21)
avec a02 = 0.11. La valeur maximum de a2(x), pour x = 0.5, est alors
a2(0.5) = 0.0275 ce qui donne o = 0.16 et B = 0.28.

Cette approximation simple montre donc qu'en présence du désordre
d'alliage Ep ne varie pas linéairement. Notons que dans le cadre de cette
approximation, Ao(x) est lui aussi affecté par le mélange s-p (ainsi que

1'a montré Berolo [BE73]). On calcule A avec la relation standard:
0

_3i <P_ |V p _p [P > (22)
A6 2 X 9% y 5;— x 'y
Si 1'on utilise les fonctions (16) on peut exprimer A (x) en fonction de
o

on(x) (interpolation linéaire) de la facon suivante:

>
1}

A (l-az) (23)
0 ov

>
1]

A (1- a2 x (1-x)) (24)
v 0

) . 7 . 2 7z . 7z
En utilisant la valeur numérique a déterminée par la courbe EP(x) on
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obtient pour x = 0.5

A=A =21 meV
ov o)

L'accord satisfaisant de cette valeur avec la valeur expérimentale
(24 + 15 meV) doit 8tre considéré avec prudence étant données la simplicité
du modéle utilisé et 1'incertitude expérimentale sur AO.

D- Variation de m, calculée dans le modéle de bandes couplées

Sur la figure 31 nous avons représenté la variation de m, a 6K
calculée d'apreés l'équation (14) avec les valeurs expérimentales de Eo'
AO, Ep et F que nous avons présentées dans les sections précédentes. Sur
la méme figure, la seconde courbe (T = 300K) est celle publiée par Aubin
et al [A69] 3 partir de différentes mesures; ce sont ces valeurs expéri-
mentales a 300K gue Berolo et al [BE73] ont utilisées pour justifier les
corrections semi-empiriques a la relation (12). Il est évident que la
variation de mc obtenue par l'utilisation directe, sans aucune correction,
de la formule (14) issue du modéle de bandes couplées est tout a fait
satisfaisante. En effet, bien que les valeurs expérimentales de Aubin
et al [A69] apparaissent 8tre un peu trop grandes puisque supérieures aux
valeurs de mC acceptées pour InSb et GaSb, la variation calculée (6K)
est semblable a la variation expérimentale (300K) et en outre la
valeur de m, déduite de notre courbe pour GaSb a 6K (mC = 0.042) est en
parfait accord avec la valeur acceptée de cette masse [A72].

Ce calcul de m, d partir des valeurs mesurées expérimentalement

de Eo' AO, EP et F montre donc qu'il n’est pas nécessaire de modifier le

b3 > > . . . 7z ~
modele k.p pour l'appliquer aux alliages puisque les effets du désordre du
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Comparaison de mc(x) calculée dans le modéle de bandes couplées (6K) et obtenue

expérimentalement (300K) réf. A69, dans Inl_xGabe
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3 la distribution aléatoire des atomes dans le solide apparaissent dans
Eo(x), Ao(x), Ep(x), F(x) et sont directement responsables de la non-
linéarité de mc(x).

Nous allons montrer que gc, le facteur de Landé de la bande de
conduction, peut lui aussi €tre calculé correctement si l'on tient compte

des interactions interbandes comme dans le calcul de mc.

IV. Facteur de Landé de la bande de conduction (gc)

Si 1'on néglige toutes les interactions autres que Ep (modéle a
3 bandes), le facteur de Landé 9g peut tre calculé dans le cadre de la

méthode K.E par la relation suivante.

E
g =2[1--2 (25)

1
c +

)

1
¢ E E

0 o] o)
Sur la figure 32 nous avons porté (a) la variation de gc(x) calculée avec
(25) pour la comparer aux valeurs mesurées directement par résonnance de

spin électronique (ESR) dans InSb [B60] , Gasb [H71] et In xGabe pour

1-
X < 0.54 [T70]. On voit que les résultats obtenus avec la relation (25)
donnent des valeurs absolues de gc trop petites. Cet écart par rapport
aux valeurs expérimentales est dli au fait que la relation (25) néglige
une partie des interactions entre la bande de conduction F; et les autres
bandes.

Dans le modéle 3 5 bandes on traite exactement 1'interaction
Plc - P4c (Figure 28) ce qui ajoute au membre de droite de (25) un terme

qui est le suivant:

1 1 (26)

Pour pouvoir utiliser ce terme supplémentaire dans le calcul de 9. il faut
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Figure 32

gc(x) calculé avec les relations 25(a) et 27(b) dans Inl_xGabe comparé aux

valeurs expérimentales Ref. T70 (), B6O (®), H71 (4).
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~ c c N Iy [} z 7z Pl
connaltre Eé ' E(P7) ,E(I‘8 ). Or ces parametres n'ont jamais été mesurés

dans l‘'alliage In xGabe. En outre l'inclusion dans notre modéle de

l_
bandes couplées des bandes Fs et Pg qui ont une dégénerescence respective
d'ordre 2 et 4 ferait passer la dimension du hamiltonien d'interaction
principal (Voir chapitre I) de 8 x 8 a 14 x 14. Pour diagonaliser numé-
riquement ce nouvel hamiltonien il faudrait donc introduire de nouveaux

~ c P
parametres dont Eé, E(I‘7 ) et E(rg ). Comme nous n'avons pas observé de

L c c . .
transitions vers les bandes F7 et F8' ces trois paramétres seraient des

N . N . N L L L
parametres ajustables a ajouter a Eo' AO, Ep' F, Yl' YZ' Y3-

I1 serait
alors impossible de les déterminer avec précision car leurs effets sur les
énergies de transition observées est faible. Il est donc préférable
d'estimer la correction a ajouter a la relation (25) de la fagon suivante.

Par analogie avec la formule (14) qui donne m, on peut écrire

g, de la maniére suivante [J70]

E
1 1
gc=2[l-p( - )1 + 9,0
3 E E + A
(o] (o] o

(27)

Le terme gAT tient compte des interactions entre la bande de conduction

Pc et les autres bandes (exceptée la bande de valence PZ ) . On peut

1
obtenir Ipp a partir de la différence d'énergie des niveaux de méme
indice n dans les deux échelles o et B de la bande de conduction [PI67]
mals on peut, plus simplement, estimer Inp dans 1l'alliage Inl_xGabe a
partir des valeurs obtenues pour InSb et GaSb. En comparant les valeurs

expérimentales (ESR) de g, pour ces deux composés et les valeurs calculées

par la relation (25) on obtient:
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- 5.9

Inm (InSb)

9up (Gasb) = - 1.4

Pour cela il suffit d'utiliser les relations (14) et (27) qui donnent

w

-1 (28)

I>|tr.1
]

2

Q

9. 7 27 9

E , Ao, F et mc sont tirés de nos mesures et gc est pris des mesures de
0
ESR. Remarquons que le pourcentage de correction est d peu prés le méme

pour InSb et GaSb.

AT (Insb) _ 5.9

=~ 1]1.5%
1.3
9 5
g
AT (Gasb) =—==2_ . 159
9 9.25

En interpolant linéairement Inm dans In xGabe on peut alors calculer gc(x)

l_
avec la relation (27). Cette variation est représentée par la seconde
courbe, (b), sur la figure 32. Elle est en accord satisfaisant avec les
valeurs expérimentales [T70] et cela confirme donc gque, tout comme pour m_s
le modéle ﬁ.E permet d'obtenir la variation des paramétres de bandes dans

1'alliage In _xGabe si 1'on inclu dans ce modéle les interactions entre

1

la bande de conduction et les bandes autres que la bande de valence.

V. Paramétres de Luttinger et masses efficaces de la bande de valence.

Les autres paramétres déduits directement de 1'analyse des énergies

de transition entre niveaux de Landau sont les paramétres de Luttinger
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. Ils n'ont jamais été mesurés dans In xGabe, nous ne

Yl'Yz'Y

L L L
3 1-

pourrons donc que comparer les valeurs obtenues pour InSb et GaSb avec
les résultats déja publiés. La figure 33 représente la variation de ces
3 paramétres en fonction de la composition. Nous comparons dans le
tableau V3 nos résultats aux deux extrémités de 1l'alliage avec les résultats
obtenus par divers auteurs. L'accord est excellent avec Pidgeon et Brown
[P66] pour InSb et Filion et Fortin [FI73] pour GaSb. On remargque sur la
figure 33 que la variation des trois paramétres n'est pas tout a fait
linéaire. Aucun calcul théorique n'a jamais été fait pour obtenir ces
paramétres dans les alliages. Chacun d'entre eux est une combinaison
linéaire de cing interactions (30a, 33 et 48 chap. I). Il faudrait
obtenir des mesures indépendentes de toutes ces interactions pour pouvoir
interpréter en détail la nonlinéarité observée. On peut cependant raison-
nablement supposer que le désordre d'alliage qui crée un mélange inter-
bande et intrabande [BE73] est & l'origine de la 1égére courbure de la
variation des paramétres de Luttinger. Cependant les mélanges sont
différents dans les bandes de différentes symétries qui interagissent avec
la bande de valence et il est impossible en 1l'absence d'une connaissance
exacte du potentiel apériodique de calculer son effet sur les diverses
interactions.

Les paramétres de Luttinger permettent de calculer les masses
Mpy et ™ des trous légers et lourds de la bande de valence. En utilisant
les équations approximatives (46 et 47 chap. I) qui donnent l'énergie des
niveaux de Landau dans la bande de valence on obtient des relations

analogues a celles de Roth et al [R59]:
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TABLEAU V 3

paramétres de Luttinger dans InSb et GaSb

Matériaux

InSb

a/lx. YA @) 52.5@) 23.5|® 35.08 @ 234

%S 1us .3 L. 43 564 4.3

A VA AL 15.65 16.31 154

- 3.3 110 B a5 3@ 43
Gasb |

L L4 2.0 3.9 5.3 4.03 §-2

LA

=T B L.§ 6.6 52 6.5
(a) Ref. Z61 (f) Ref. R72

(b) Ref. P66 (g) Ref. S66

(c) Ref. P69 (h) Ref. H68

(d) Ref. L71 (i) Ref. FI73

(e} Nos résultats
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m 3 -1
. th _ | L ,L .2 L2
(i) n Y, * [‘Ye¢ )T 3y ] (29a)
1 -1
S N A ./ L .2 L2
(ii) n, =4v, [(Ye¢ )+ 3(y 84 )] (29Db)
Yéi et Y'éi sont calculés avec les relations (34 chap. I). Les masses

sont ainsi obtenues avec leur anisotropie et 1l'on peut donc en particulier
calculer les valeurs de mﬂh et mhh pour les directions principales [100],
[110], [111]. La masse mhh des trous lourds apparait, d'aprés (29b) comme
1'inverse de la différence de deux termes de valeurs a peu prés égales.
Elle est donc trés sensible aux incertitudes expérimentales sur les
paramétres de Luttinger. Il est donc plus utile de caractériser W, non
pas par sa valeur numérigque mais par son anisotropie au point r,celle.ci
étant moins sensible aux faibles variations des paramétres de Luttinger
car quelque soit l'orientation (6,¢) étudiée la masse mo (6,¢) varie a
peu prés de la méme fagon avec ces paramétres. Si on définit le paramétre

d'anisotropie de ™ de la fagon suivante:

[111] - [100]
Am ) = Thn - (30)
2 My

ol mhh est une masse moyenne fictive calculée avec la valeur moyenne sur

4] de £(6,¢) (34 chap. I), on obtient:

R

0.16 £ 0.02 (InSb)

A (m )

R

A (mhh) 0.20 + 0.02 (GaSb)

L'anisotropie des masses des trous lourds augmente donc légérement entre

InSb et GaSb, mais il est difficile de dire si cette variation est linéaire
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ou non dans l'alliage étant donné 1l'imprécision sur A.
La masse mﬂh des trous légers est moins sensible aux variations
des yL puisqu’elle est calculée a partir de la somme de deux termes (29a)
et son anisotropie, calculée de facon analogue a (31) est faible dans tout
l'alliage (<0.02). Nous avons donc représenté sur la figure 34 la variation

de la masse moyenne mﬂh dans In xGabe. On remarque que cette variation,

l_
obtenue pour la premiére fois dans Inl_xGaXSb, n'est pas linéaire. Cette non-
linéarité est évidement reliée a celle des paramétres de Luttinger.

Donc ici encore, les masses efficaces peuvent 8tre calculées
directement a partir de paramétres expérimentaux et leur variation non
linéaire due aux effets du désordre d'alliage est directement liée & celles
des paramétres.

Pour terminer cette étude des paramétres de bandes de Inl_xGabe
notons que le modéle de bandes couplées permet d'obtenir aussi le quatriéme
paramétre de Luttinger KL ainsi que m, et gsola masse efficace et 1le
facteur g de la bande spin-~orbite.

L . .
On peut calculer k de facon approximative [V68]

L _ L.2 L 1 L 2
x S U=V
K Y37 3Y,73Y1 73 (31)

T4 0 N L z ) . Z
Connaissant la variation expérimentale des parametres y on déduit aisément
celle de KL avec (31). Comme la bande F; (80) fait partie des 8 états

principaux étudiés par le modéle du chapitre I on peut, de la méme facon

(e}

1 obtenir 1'énergie des niveaux de Landau

que pour la bande de conduction T
de cette bande. En développant le déterminant (41 chap. I) comme nous

1'avons expliqué plus t6t on peut déduire 1'égquation approximative qui

donne 1'énergie des niveaux et de cette équation on obtient alors en premiére
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approximation [R?O]

L E Ao -1
e ) (32)
) ) )
E A
_ L o) 0 (33)
= _ + 1=
et Ieo 2 [ 1 = ( —— )]
0 0 )

Il serait intéressant de mesurer m_, et g par exemple 3 partir de
1l'observation des transitions entre niveaux de Landau associées a E, + A
et de comparer les valeurs ainsi obtenues dans Inl_xGabe aux valeurs
calculées par les relations (32) et (33). On verrait alors si ces relations
sont suffisantes pour expliquer la forme de la variation de ces deux
paramétres a travers l'alliage.

Nous allons revenir sur ce point dans la conclusion générale de

ce travail.
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CONCLUSION

Cette étude est la premiére du genre sur un alliage ternaire
III-V. Elle nous a permis de mettre en évidence de nombreux faits dont
les principaux sont les suivants. La magnéto-optique interbande qui avait
surtout été utilisée jusque la pour étudier des monocristaux est une méthode
trés efficace pour les polycristaux comme nous 1'avons montré en particulier
avec InSb. Le modéle de bandes couplées développé au début de ce travail
permet aussi d'obtenir directement la majorité des paramétres de bandes

dans l'alliage In xGabe comme dans les composés binaires. Le désordre

l_
d'alliage et ses effets sur la variation des paramétres en fonction de la
composition est traité de fagon satisfaisante puisque les paramétres, tel
mc par exemple, calculés a partir de valeurs expérimentales de EO,Ao , F
etEE)sont en bon accord avec les mesures faites par d'autres méthodes. Il
semble donc que le modéle K.E, dont la méthode de bandes couplées est
issue, puisse s'appliquer directement aux alliages III-V, ou tout au moins
a Inl_xGabe, dans la mesure ou l1l'on tient compte d'un assez grand nombre
d'interactions interbandes. Ces interactions sont modifiées par la présence
du désordre d'alliage et ces modifications se répercutent dans les variations
non linéaires desmasses efficaces. Les corrections semi-empiriques proposées
par Berolo ne sont donc pas nécessaires si 1'on peut mesurer directement

les paramétres d'interactions. Toutefois 1'idée qui est a la base de ces
corrections (mélange inter et intrabande) nous semble correcte puisgu'elle
permet d'interpréter de fagon satisfaisante la variation non linéaire des
paramétres d'interaction (Ep par exemple). Nous n'avons pas pu cependant
étudier complétement les résultats concernant la bande F: (S0) puisqu'aucune

mesure expérimentale directe sur cette bande n'a été faite. Il serait donc

intéressant de compléter ce travail 3 ce sujet. On pourrait par exemple
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utiliser la magnéto-réflectivité modulée par un champ électrique (Electro-
magneto-reflectance) qui a déja mis en évidence des transitions entre
niveaux de Landau a des énergies nettement supérieures au gap E_ [374].
Cette méthode pourrait aussi donner des valeurs précises a basse tempéra-
ture des paramétres de bandes a des points de symétrie autresque T (L ou X
par exemple). Il serait utile en outre d'appliquer ces méthodes de la
magnéto-optique interbande a d'autres alliages afin de pouvoir généraliser
les conclusions présentées ici sur Inl_xGabe.

Du point de vue expérimental, la technique utilisée pour enregistrer
les spectres photovoltaiques en champ magnétique a 6K pourrait bénéficier
de quelques modifications. Une automatisation compléte n'est pas faisable
mais on pourrait remplacer 1l'enregistrement graphique par un enregistrement
électronique a l'aide d'un analyseur digital éventuellement relié au
terminal de 1'ordinateur. Quelgques essais avec un tel analyseur se sont
révélés trés encourageants.

Nous espérons aussi étudier le déplacement des excitons dans
le champ magnétique dans les alliages mais pour cela il serait préférable
d'utiliser des monocristaux ce gqui permettrait d'employer la théorie
d'Altarelli [AL73, AL74] . Un autre travail qui pourrait suivre celui-ci
est 1'étude de transitions d plusieurs photons a l'aide d'un laser a
longueur d'onde variable. Une telle étude sur un semiconducteur en présence
d'un champ magnétique doit permettre d'obtenir les paramétres des bandes
de valence et de conduction indépendamment [F70, G71]. Enfin la variation

des paramétres en fonction de la température qui est étudiée expérimen-
talement actuellement par G. Goodchild sur différents alliages devrait

apporter des résultats intéressants.
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ANNEXE A

NOTATIONS, THEORIE DES GROUPES

ET PARAMETRES DE BANDES

Il est souvent difficile de comparer des travaux différents pour
la simple raison que les auteurs ont utilisé des notations non standard et
qu'ils évitent soigneusement d'indiquer comment les paramétres qu'ils
utilisent sont reliés a ceux déja publiés. Les travaux faisant appel a
la théorie des Groupes tombent souvent dans ce travers, il en est de méme
pour de nombreux articles utilisant le modéle K.;. Le but de cette annexe
est de clarifier un peu la situation dans ces deux domaines.

I. Représentations irréductibles du groupe Td (point T)

Les états d'énergie dans un solide cristallin peuvent &tre
classifiés en fonction de leur symétrie. Cette classification se fait dans
le cadre de la théorie des Groupes [W59]. Nous n'entrerons pas dans les
détails de cette théorie dont on peut trouver des résumés dans de nombreux
ouvrages de physique du solide [B75 par exemple]. L'ensemble des opérations
de symétrie qui laissent un cristal inchangé forme le groupe d'espace du
cristal. De ce groupe on peut extraire un groupe facteur qui est un groupe
ponctuel dont les éléments sont les parties rotatiomnelles des éléments du
groupe d'espace. Dans l'espace réciproque on appelle petit groupe ponctuel
de f (ou simplement groupe de E) le groupe qui laisse le vecteur 4 inchangé
(2 un vecteur du réseau réciproque prés). En particulier au point T (k = 0),
centre de la z8ne de Brillouin, le groupe de ﬁ cozncide avec le groupe
ponctuel du cristal. Les opérations d'un groupe peuvent &tre représentées

par des matrices dont les produits doivent suivre les régles de multipli-

cation du groupe. Une telle représentation est dite irréductible si il est
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impossible de réduire les matrices en somme directe de matrices de plus
petites dimensions. Ce sont ces représentations irréductibles du groupe de
i qui servent a classer les valeurs propres du hamiltonien du cristal, c'est
d dire les états d'énergie électronique de ce cristal. En général la
notation utilisée pour les représentations irréductibles du groupe de k
fait appel & la lettre qui symbolise le point ou la direction correspondante
dans la zbne de Brillouin. Ainsi)aux point T', X, L ou a la direction A on
assignera des représentations notées Pl, X4, L2 ou A3 par exemple.

Dans un cristal de structure zinc-blende le groupe de E‘au point
I est Td' sous groupe de Oh. Pour cette raison certains auteurs utilisent

pour T. la notations de O, pour les symétries correspondantes (notation

d h

BSW [B36]). D'autres auteurs utilisent la notation de Koster, (K) [K63].
Nous avons choisi la notations de Kane [K57] qui est celle de Von der Lage
et Bethe, (IB) [V47]. Lorsqu'on tient compte du spin des électrons on
passe du groupe simple (Td) au groupe double (Td+) ceci a cause du fait
que dans 1'espace des spins une rotation de 21l n'est pas une identité. Le
tableau Al permet de comparer les notations que nous avons utilisées avec
celles d'autres auteurs.

Il arrive fréquement que plusieurs bandes aient la méme symétrie,

dans le chapitre V nous avons différencié de telles bandes par les lettres

v

c
cetv (P7, P7

par exemple) pour nous référer a des bandes de conduction

ou de valence.

. > >
II. Parametres k.p

Nous avons utilisé les paramétres définis par Kane [K57] et le
tableau A2 permettra de les relier a ceux d'autres auteurs comme Dresselhaus

et al [DR55]. Il faut remarquer que la méme lettre peut &tre employée par



TABLEAU A 1

REPRESENTATIONS IRREDUCTIBLES DE Td+

1 2 3 4 5 6 7 8 LB
I'l PZ 1“12 TlS 1-|25 1-|6 I17 II8 BSW
I‘l 1-I2 I|3 1-|5 F4 1-|6 I‘7 l-'8 K
REFERENCES
LB va7 D55 K57 BEG66
BSW B36 ce3 G67 L71 v72 . B75 c77

K63 H77

164



TABLEAU A 2

~ =>
Principales notations pour les parametres k.p

-5

Kane [57] Nos Paramétres [DRr55] [c67] [D55]
A 1 F;ﬂ-EP_Z U
B . ° ¥ "
G-;..E— G_ MQB
on = -
C Kamx—-—:_‘ z 7 M~C+Dz
D 1) H,=¢ H=2m°c_ N=fA-F2
! 2 Eo
r‘_ H1=D ) 8
G d , H-’?_““,_".D -2 4¢-0
E? EEF,= J?ﬂﬂo j? o wt 2
1RL EE _-2?“0:?
P

Luttinger [156] utilise les paramétres de [D55] L, M, N et les appelle

A, B, C
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différentes personnes pour représenter différentes interactions. En outre
certains auteurs ont utilisé des paramétres sans dimension en factorisant
m et 1.
o

La différence fondamentale entre [DR55 et D55] et les autres
anteurs réside dans le fait que ces auteurs étudient seulement la bande de
valence et traitent la bande de conduction en méme temps que toutes les
autres bandes dans leurs interactions avec la bande de valence, d'ou

2
. ] P » 7z
l'origine du terme-E-. On retrouve cette différence dans les deux ensembles

0
de paramétres y. Ceux de Luttinger [L56] ne séparent pas la bande de
conduction des autres bandes, ceux de Pidgeon et Brown [P66] séparent les
deux interactions.

On obtient donc:

i) Luttinger [L55,L56]

2 2
% L 1 4
—_— = o = + - —
2m 1 3 Bta2Mm -0

[¢] [¢]

2
e L1
m Y2~ T (- M

(o]

SR T

2m_ Y3 6

ii) Groves et al [G67]

2 2
4 1 #
2y = - = (a+B+ 20+ -2
om Y1 3 A+ B+ 2c+ 2p - —n

(o] [o]

2
5 1

= - = + - -
Y, ~(A+B-C-D
[o]

2

A 1 B
= - = A - = + -
om '3 o ¢ 2P c-D

[¢]
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iii) Notre notation [P66]

2
=_Z + B+ 20+ -
Y, Sm (A+B+ 20+ 2D) -1
= - i-m (A+B -C-D)
Yo 3 o

B
m A -—+4 -
X ( > C-D

<
w

1

1
Wl

On vérifie facilement les relations

L 2m P2 E
Y, Y + — = v +_R_
1 1 3 3E 1 3E
*h o o]
L _ 0 P2 _ EE
Y, T Y = Y,
2 2 2 3E 2 6E
h o}
m 2 E
-YL=-Y +-O_P =Y +_&
3 3 2 3E 3 6E
A o )

v N\ hy s L 4 N a
Le quatrieme parametre de Luttinger k est relié aux parametres d'inter-
actions de la fagon suivante [DR55]

2 2

h L 1 “h
= - = - - + -

2m K 6 (F G Hl H2) 6m

e]

Dans le modéle de bandes couplées on obtient

1 B 1
= _ = - = . + - =
K 3 mO (a 5 C D) 3
m 2 E
L [s] P
= + — — = +
donc K K 5 3E K oF
A o o}

L'interaction D (ou H2) est trés faible parce qu'elle fait intervenir des

bandes de symétrie F5 qui sont éloignées de la bande de valence:

I <X | py | T (n,£)>|2

5
2L
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si on néglige D on obtient alors:

5 oL L
L. L,-"2 N1 2
kK3 3 3 73

Cette relation a été utilisée pour réduire le nombre de paramétres dans
tous les travaux de magnéto-optique interbande. Notons finalement que de
nombreux auteurs utilisent les paramétres de Luttinger sans 1'indiquer par

la lettre L, comme nous l'avons fait ici, d'ol certaines confusions.
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ANNEZXE B

UNITES DE CHAMP MAGNETIQUE

Dans 1l'équation de Schr8dinger pour un semiconducteur dans un

champ magnétique apparait un coefficient qui a la dimension d'une énergie.

Dans le systéme Gaussien d'unités électromagnétiques on a l'habitude d'écrire
H =V xA au lieu de B = V X A dans le vide. Dans ce cas, lorsqu'on étudie

1l'effet du champ magnétique sur un semiconducteur par exemple, la variable

p, canonique de x le déplacement, devient:

Py

g e
p—

°]

pour une charge située dans un champ de potentiel vecteur A. Ce terme

>
->

(p- EEA ) est d l'origine du coefficient 4 qui apparait donc comme écrit
dans le systéme Gaussien avec H a la place de B.

Lorsque l'on fait un calcul numérique avec ce coefficient 4 ,
par exemple pour calculer les énergies des niveaux de Landau, on peut
utiliser le Systéme International en remplacant %-(Gauss) par B (tesla), ce

qui donne

s =28 3
I‘nO
- ~-15
avec A =4.1357 X 10 eV s
e =1.6021 x10 2 ¢

m = 9.109 10 3% x
o] g

B en tesla

4 = (0.11577 x10™>  B) ev

Référence [B64] pages 428, 431 Vol 1 et page 41 Vol 2.
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ANNEZXE C

ANISOTROPIE DES NIVEAUX DE LANDAU DANS GaSb

Dans le chapitre I nous avons montré que le modéle de bandes
couplées conduisant aux matrices d'interaction H'g: et H'gi permettait
d'obtenir 1'énergie des niveaux de Landau dans les semiconducteurs III-V
avec leur anisotropie au point I'. Nous avons présenté les résultats obtenus
sur InSb et dans cette annexe nous donnons les résultats des calculs faits
sur GaSb.

sur la figure Cl nous avons tracé la variation des niveaux a+(10),
a (10) et a(10) pour B = 3T en fonction de l'orientation du champ magnétique.
L'anisotropie des niveaux peut &tre calculée a partir de ces courbes avec
la relation suivante:

E [111] - [100]
2°E

A (E(n))=

(n)

-

E est la valeur moyenne sur 4Il de 1'énergie du niveau considéré. On

obtient alors:

A (E a (10)) = 0.19
A (E a+(10)) 2 0.02
A (E o (10)) = 0.0002

Ces différentes anisotropies peuvent &tre expliquées comme nous 1'avons
fait pour InSb dans le premier chapitre.

Nous avons aussi calculé les masses des trous lourds et légers
dans GaSb ainsi que leur anisotropie au point I'. La variation de ces masses
suivant 1'orientation est représentée sur les figures C2 et C3. Tout comme

pour l'énergie des niveaux , On peut définir le facteur d'anisotropie A (m)
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882.0=
3
ol 3
4
,.——"’”—_————_- 5
g8l5l- GaSb B=3T
n=10
. A= a-set
3 T
E ~7.5f=
~ 5
* -
S a
Lol 3
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L 2
-10.5}= |
=665k |
2
3
4
~68.5 - 5
i ) i g
8 4 8 2
S
Figure C1

Anisotropie des niveaux n =10 de l'ensemble a dans GaSb a 3T.

a, bande de conduction; a~, trous lourds; at, trous légers.

il
3 9=, a» 0 =20, 500 =

n
> = -> =
1 ¢ Ol 2 ¢ Ew 61 4
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Anisotropie de la masse des trous lourds dans GaSb au point T

172
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Figure C3

Anisotropie de la masse des trous légers dans GaSb au point T
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et l'on obtient:

R
o
(@]
N

A (m&l)

R
o
L]
=
(o]

A (mhh)

Le méme genre d'anisotropie peut &tre obtenu dans n'importe quel semi-

conducteur de structure zinc-blende a partir du modéle de bandes couplées.
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ANNEXE D

PREPARATION DE In Ga Sb
l1-x x

Cette annexe a pour but de domner quelques renseignements de
base sur la préparation des échantillons qui nous ont été domnés par J.C.
Woolley et A. Joullié. Ces informations sont directement extraites des
théses de W. Coderre [C69] et A. Joullié [J75]. Tout détail complémentaire
devra €tre cherché dans les textes originaux.

I. Quelques remarques sur la formation des alliages

Pour que deux matériaux puissent former une solution solide il
est important que leurs mailles cristallines soient a& peu prés de méme
dimension afin de minimiser les contraintes dans l'alliage. Les paramétres
du réseau cubique de GaSb et InSb satisfont assez bien & ceftte condition

puisque l'on a:

o]
6.479 A

I

a (Insb)

%o

a (GaSb) 6.095

Il est préférable en outre que les atomes qui se substituent les uns aux
autres dans l'alliage (ici In et Ga) aient des rayons du méme ordre de

grandeur. Pour In, Ga et Sb ces rayons sont:

o

r = 1.42 (In)
[e]

r = 1.26 A (Ga)
[}

r = 1.40 A (Sb)

Finalement, dans les composés III-V les électrons de valence ont tendance
a étre polarisés dans la direction du coeur positif des atomes du groupe
V et le degré de polarisation varie d'un composé i l'autre. Si 1'on forme

un alliage & partir de deux composés ayant des polarisations trés différentes
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il v a des contraintes importantes dans le réseau. D'aprés Harrisson [HA74]
InSb est plus ionique que GaSb les facteurs de polarisation pour ses deux

pd
composés sont:

o. = 0.51 (InSb)

p

a 0.44 (Gasb)

P

II. Méthodes de préparation de In xGabe

Les spécimens fournis par le Pr. J.C. Woolley ont été produits
par la méthode dite "Step Freeze" ou technique Bridgman horizontale
[ce9 p 51]. Dans cette méthode on utilise deux fours mis bout a bout.
Chaque four a un profil de température constant. Dans l1l'un la température
est supérieure a celle du point de fusion des deux composés, dans 1'autre
elles est inférieure 3 celle-ci. Le gradient de température entre les
deux fours mis bout a bout doit &tre le plus raide possible. On enferme
dans une capsule de quartz un mélange des deux composés que l'on fait
fondre. On obtient un mélange inhomogéne. La capsule contenant ce lingot
inhomogéne est déplacée trés lentement d'un four a 1l'autre ce qui fait
que le lingot se solidifie graduellement a partir d'une extrémité. La
vitesse de déplacement de la capsule est d& peu prés de 1.5 cm/jour. Le
procédé donne des échantillons homogénes et polycristallins dont la
composition varie réguliérement d'une extrémité a l'autre du lingot.

A. Joullié a produit de nombreux échantillons de Inl_xGabe a
1'Université de Montpellier et il a étudié en détail les processus de
cristallisation et de cinétique de croissance. Plusieurs techniques de

croissance ont été utilisées (Bridgman, "Traveling Solvent Method", Epitaxie

en phase liquide) qui sont décrites dans sa thése [375].
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I1 a bien voulu nous donner quelques échantillons pour compléter

nos mesures au voisinage de GaSb. Ceux-ci ont été produits par la méthode

Bridgman et sont polycristallins avec des grains assez gros. Les 2 autres

méthodes de croissance donnent des monocristaux dans certaines conditions.
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